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Resumo
O 2Path é um banco de dados de vias metabólicas de terpenoides. Ele possui um
sistema que recebe um arquivo FASTA de múltiplas sequências de nucleotídeos de enzimas
e verifica se elas estão armazenadas no banco. Caso alguma enzima esteja no banco, então
ela está presente no organismo em questão, representado pelo arquivo FASTA. O objetivo
deste trabalho é apresentar um projeto de interface para o banco 2Path, em que seja
possível fazer upload de arquivos FASTA com enzimas, além de permitir a pesquisa por
enzimas e vias metabólicas. A interface proposta foi testada e aperfeiçoada de acordo com
o Método de Avaliação de Comunicabilidade, proposto na área de Interação Humano-
Computador. Três pessoas participaram da avaliação da interface, o que permitiu a
observação de diversas falhas de comunicabilidade. A partir dessa avaliação, a interface
foi aperfeiçoada de acordo com certos critérios de qualidade.




The 2Path is a terpenoid metabolic pathway database. It has a system that receives
enzymes as an input, represented by a multi-FASTA file nucleotide sequences, and verifies
if they are stored in the database. If so, then are in the organism, represented by the
FASTA file. The goal of this project is to propose an interface to the 2Path database such
that users can upload a FASTA file and search for enzymes and metabolic pathways in the
database. The proposed interface will be tested and improved according to the Commu-
nicability Evaluation Method, proposed in the Human-Computer Interaction field. Three
people participated in the evaluation of the interface, which allowed the observation of
several failures of communicability. From this evaluation, the interface has been improved
according to certain quality criteria.
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As enzimas são proteínas que aceleram reações bioquímicas, que naturalmente levariam
muito mais tempo para serem realizadas no organismo [23]. Elas são produzidas a partir
de certa sequência de nucleotídeos, encontrada no DNA. O metabolismo é composto por
todas as suas vias metabólicas, que por suas vez são sequência de reações bioquímicas.
Nesse sentido, as enzimas são os componentes chave no metabolismo dos organismos.
Atualmente, pesquisadores biólogos podem sequenciar cadeias de DNA, RNA e pro-
teína [20] de vários organismos rapidamente. Esses dados, denominados dados ômicos,
geram uma quantidade de informação extensa e complexa, em que apenas ferramentas de
Big Data podem ser usadas para análise, visualização, busca, etc, para um tratamento
eficiente [8]. Existem grandes áreas da Biologia Molecular voltadas para estudo desse
dados, tais como genoma (conjunto de genes), proteoma (conjunto de proteínas) e meta-
boloma (conjunto de metabólitos) [8]. Existe também um campo da Biologia Molecular
específico para visualização de informação, chamado interactoma, uma vez que os pes-
quisadores precisam de uma ferramenta para analisar os dados ômicos. Essa visualização
pode ser disponível de maneira dinâmica, permitindo que o pesquisador manipule os dados
de maneira interativa.
No campo de metabolismo celular, existem diversas ferramentas de visualização de
vias metabólicas, cada uma provendo sua própria perspectiva dos dados para o pesqui-
sador. Neste trabalho serão apresentados quatro bancos de dados de redes metabólicas:
Reactome, KEGG e MetaCyc e 2Path, bem como as ferramentas de visualização de dados
dos três primeiros. Devido à complexidade dos dados, o objetivo dessas ferramentas é
apresentar um conteúdo de maneira confortável ao usuário, de maneira que ele não fique
sobrecarregado com a quantidade de informação inerentemente extensa dos dados ômicos.
Em Computação existe uma área voltada para o estudo de interação entre usuários
e sistemas computacionais, chamado Interação Humano-Computador (IHC). Existem di-
versas técnicas e métodos que especificam a maneira com que uma interface deve ser
estruturada para aumentar o nível de qualidade de um sistema [7]. Além disso, existem
também vários métodos de avaliação que verificam se um sistema já pronto ou ainda em
produção satisfaz os critérios de qualidade desejados (usabilidade, experiência de usuário,
acessibilidade e comunicabilidade) [7].
Neste trabalho, será desenvolvida uma ferramenta de visualização de vias metabólicas,
a ser acoplada ao 2Path, seguindo os padrões de projeto de interface do campo de IHC.
Para verificar se o sistema satisfaz os critérios básicos de qualidade, este projeto utiliza um
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método chamado Método de Avaliação de Comunicabilidade, que fornece uma sequência
de atividades a serem aplicadas para um grupo de pesquisadores biólogos e, ao final, coleta
dados relativos à reação dos mesmos ao navegar no sistema.
1.1 Justificativa
Atualmente o 2Path não possui uma interface para que os pesquisadores biólogos façam
consulta no banco de dados. Nesse sentido, a única maneira de interagir com o banco é
por meio de queries em CYPHER, linguagem específica do banco de dados não relacional
em grafos, Neo4j, sobre o qual o 2Path foi modelado. A ferramenta desenvolvida neste
projeto deverá permitir que o usuário facilmente pesquise, visualize e interaja com os
dados dinamicamente.
1.2 Problema
Não há uma visualização de redes metabólicas armazenadas no 2Path que facilite ao
pesquisador explorar os aspectos biológicos do organismo estudado.
1.3 Objetivo
O objetivo principal do projeto é construir uma interface que acesse as vias metabó-
licas armazenadas no 2Path e gere uma visualização interativa dessas informações. Essa
interface deverá ser avaliada de acordo com os critérios de qualidade especificados em
Interação Humano-Computador.
Os objetivos específicos são:
1. Propor uma interface adequada para o 2Path;
2. Propor avaliação de usabilidade, experiência do usuário, acessibilidade e comunica-
bilidade da interface para a interface proposta;
3. Avaliar a interface desenvolvida com três biólogos;
4. Analisar a usabilidade e a comunicabilidade de modo a aprimorar a interface.
1.4 Descrição dos Capítulos
No Capítulo 2, serão apresentados os conceitos básicos de Interação Humano-Computador
e alguns métodos de avaliação da qualidade de sistemas computacionais, com foco no Mé-
todo de Avaliação de Comunicabilidade utilizado neste trabalho.
No Capítulo 3, serão descritos os conceitos básicos de Biologia Molecular, metabo-
lismo primário e, principalmente, metabolismo secundário. Serão descritas também as
ferramentas de visualização de redes metabólicas mais conhecidas, bem como a ferra-
menta implementada neste trabalho, o 2Path.
O Capítulo 4 descreve o método de elaboração da interface auto-explicativa e consis-
tente do sistema desde sua concepção, incluindo detalhes da sua implementação.
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Já o Capítulo 5 apresenta os resultados da aplicação do Método de Avaliação de
Comunicabilidade definido no Capítulo 2 sobre o 2Path.





Atualmente a tecnologia está presente mais do que nunca em grande parte das ativida-
des das pessoas, modernizando as casas, ruas, escolas, diferentes ambientes de trabalho,
integrando-se na vida pessoal de cada um, difundindo-se cada vez mais rápido. Essas
tecnologias são, cada uma, um sistema computacional distinto, que interage a sua ma-
neira com os usuários. Elas podem interferir direta e/ou indiretamente nos processos de
comunicação e informação dos indivíduos [12].
Para satisfazer certos critérios de qualidade, estes sistemas computacionais devem pos-
suir algumas características que facilitem seu uso para usuários específicos. Ainda, vários
métodos de avaliação podem ser aplicados sobre eles, cada um com um foco diferente a
ser analisado [7]. Em Ciência da Computação, a área de Interação Humano-Computador
(IHC) é responsável por verificar a qualidade destes sistemas [7], mensurando certas pro-
priedades e avaliando o impacto dos mesmos na vida dos usuários.
Na Seção 2.1, serão descritos os conceitos básicos de IHC, bem como os critérios de
qualidade avaliados nos sistemas computacionais. Na Seção 2.2, será apresentado um mo-
delo de avaliação de sistemas computacionais, chamado Avaliação Através de Observação.
Um método que utiliza este modelo, chamado Método de Avaliação de Comunicabilidade,
será descrito detalhadamente, pois será utilizado neste projeto. Na Seção 2.3 serão des-
critos os modelos de diagramas e tabelas que devem ser elaborados em um projeto de
interface baseado na comunicabilidade.
2.1 Conceitos Básicos de IHC
Esta seção apresenta os componentes básicos utilizados na matéria interdisciplinar
IHC, envolvidos na interação entre usuários e algum sistema computacional. A interação
engloba todo o contato realizado pelo usuário com o objetivo de exercer uma tarefa através
do sistema. Segundo Kammersgaard [7], existem quatro perspectivas de interação usuário-
sistema:
1 Sistema: Usuário conhece linguagem específica voltada para o sistema e seu obje-
tivo é a transmissão correta dos dados da maneira mais rápida possível;
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2 Parceiro de discurso: Usuário interage com o sistema através de uma inteligência
artificial que personifica um interlocutor especialista naquilo que usuário procura;
3 Mídia: Usuários interagem entre si por meio do sistema, que pode oferecer di-
versos recursos como jogos e portal de notícias, porém é focado na qualidade da
comunicação entre pessoas;
4 Ferramenta: Usuário utiliza o sistema de maneira automática como instrumento
de propósito geral para realizar suas tarefas.
Em um sistema interativo, a interface é responsável por manter o contato motor
(como a webcam e o teclado), perceptivo (como o monitor) e conceitual (interpretação do
contato físico) do usuário [7].
O conjunto dos elementos da interface que expõem seu funcionamento de maneira im-
plícita é chamado de affordance [7]. Esta palavra não possui tradução para o português,
mas entende-se que significa “reconhecimento”, pois uma vez que o usuário é levado a rea-
lizar os passos corretos para cumprir seus objetivos em uma interface, mesmo sem nunca
ter interagido com ela antes, considera-se que ele já conhecia algumas características que o
sistema oferece e obteve respostas já esperadas. Nesse sentido, a affordance é geralmente
uma característica muito desejável nos sistemas. Na Figura 2.1 é possível perceber três
graus diferentes de affordance.
Figura 2.1: Exemplos de tipos de caixa de texto que representam o mesmo campo (Nome)
porém com níveis de affordance diferentes, sendo que o último apresenta melhor o objetivo
da caixa e, portanto, ela é reconhecida mais facilmente. Adaptado de [18].
Em IHC, a qualidade de um certo sistema está fortemente relacionada à sua interface e
interação [7], pois para que os usuários aproveitem o sistema por completo, eles deve estar
confortáveis com o ambiente. As características da interação e interface que quantificam
a qualidade de um sistema são chamadas de critérios de qualidade, apresentados a seguir:
1 Usabilidade: Medida de complexidade no aprendizado do uso da interface para
atingir objetivos de maneira eficiente (no menor tempo possível, utilizando o menor
número de recursos do sistema) e eficaz (de modo que o usuário execute as tarefas
o mais automático possível, sem apresentar dúvidas a respeito da interface);
2 Experiência do usuário: Medida de satisfação do usuário em relação ao sistema;
3 Acessibilidade: Medida da flexibilidade do sistema, ou seja, da capacidade de
usuários interagirem com o mesmo;
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4 Comunicabilidade: Medida da capacidade de transmissão das intenções do pro-
jetista do sistema para o usuário por meio da interface.
Ao avaliar a qualidade de uso de um sistema, é necessário escolher um tipo de avaliação
apropriado para o objeto estudado e para o critério de qualidade em foco, se existir.
A avaliação através de inspeção, por exemplo, tenta conhecer as possíveis respostas do
usuário em certas situações, no sistema ainda em produção. Essa avaliação possui três
métodos distintos, cada um com um objetivo diferente. O método pode ser heurístico
(focado em problemas de usabilidade durante um processo interativo), cognitivo (focado
em avaliar a facilidade de aprendizado de um sistema interativo) ou inspeção semiótica
(focado em avaliar a quantidade de informação transmitida do projetista do sistema para
o usuário).
Outro tipo bastante utilizado é o de avaliação por observação, o qual será utilizado
neste trabalho. Esse tipo de avaliação considera problemas reais que os usuários (ou par-
ticipantes com o mesmo perfil dos usuários) enfrentam ao utilizar o sistema. Existem três
métodos de avaliação baseados em avaliação por observação: teste de usabilidade (focado
em avaliar a usabilidade através de registros de performance e opiniões dos usuários),
método de avaliação de comunicabilidade (focado em avaliar a quantidade de informação
que chega ao usuário através do sistema) e prototipação em papel (focado em avaliar a
usabilidade através de simulações do sistema em papel).
2.2 Avaliação Através de Observação
Para manter os critérios básicos de qualidade, é importante que exista algum tipo
de avaliação do sistema antes de sua entrega ao(s) usuário(s). Na perspectiva de quem
desenvolve o sistema, a avaliação deve verificar se o sistema recebe as entradas, processa
os dados e gera o resultado na saída corretamente. Por outro lado, na perspectiva do
usuário, a avaliação deve verificar como o comportamento da interface afeta a experiência
de uso do sistema [7], recaindo nos quatro critérios de qualidade descritos na Seção 2.1.
A etapa de avaliação pode ocorrer durante (avaliação formativa) ou após (avaliação
somativa) o processo de desenvolvimento do sistema. Na primeira opção, o foco é a
identificação de possíveis problemas, com a vantagem do baixo custo de correção. Na
segunda opção, o foco é a verificação dos níveis de qualidade do protótipo de escopo
definido [7].
Os tópicos mais avaliados em IHC são os problemas na interação e na interface do
sistema, que são classificados de acordo com a frequência com que ocorrem, com sua
gravidade ou com os quatro critérios de qualidade. Um exemplo de questionário associado
a esse tópico de avaliação encontra-se na parte de consolidação dos resultados, como será
descrito a seguir nessa seção.
A fundamentação dos métodos de avaliação é dada pela teoria da Engenharia Semió-
tica, focada em dois tipos de comunicações: usuário-sistema e projetista-usuário através
do sistema. Esse último tipo de comunicação recebe o nome de metacomunicação, uma
vez que é feita indiretamente através da interface criada pelo projetista para o usuário.
Segundo essa teoria, toda aplicação computacional é um artefato de metacomunicação
por onde o projetista, como interlocutor, comunica-se com o usuário.
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A metamensagem é a mensagem transmitida via metacomunicação. Em IHC, a
metamensagem possui um padrão fixo e generalizado, que pode ser utilizado para facilitar
o entendimento dos problemas do usuário, o que pode ser feito para solucioná-los e como
fazê-lo. O texto a seguir representa esta mensagem e os campos entre os símbolos “<” e
“>” representam um espaço a ser ocupado de acordo com o sistema desenvolvido:
Este é o meu entendimento, como <projetista do sistema>, de quem você, <usuário
específico / grupo de usuários>, é, do que aprendi que você quer ou precisa <fazer /
executar / visualizar / se comunicar>, de que maneiras <prefere / é mais natural>
fazer, e <por quê / por quê não outras>. O <nome do sistema>, portanto, é o
sistema que projetei para você, e <esta navegação específica> é a forma como você
pode ou deve utilizá-lo para alcançar uma gama de objetivos que se encaixam nesta
visão.
O projetista de um sistema cria signos para se comunicar com o usuário através da
interface. Estes signos podem ser estáticos (como rótulos, imagens, botões, cores), dinâ-
micos (como ações, transições de tela, notificações) ou metaliguísticos (informações refe-
rentes à outros signos). A Engenharia Semiótica também estuda o processo de significação
dos signos, denominado semiose. A semiose abrange tudo o que é percebido pelos seres
humanos e produz sensação, na mente dos intérpretes. Esse é um processo que transforma
os fenômenos perceptíveis através dos sentidos em experiências dos indivíduos [13].
Em IHC, a semiose é utilizada para compreender as ações tomadas, bem como as
reações de resposta, pelos usuários que interagem com sistemas cobertos de signos. As-
sim, é possível elaborar um perfil semiótico do sistema para retratar os problemas de
comunicabilidade, e, para isso, a metamensagem pode ser utilizada como base.
Existem dois métodos de avaliação baseados em Engenharia Semiótica. Quando o
objetivo é avaliar a quantidade de emissão de metacomunicação, utiliza-se o Método de
Inspeção Semiótica [7]. Este método tem como objetivo antever possíveis problemas cau-
sados por decisões do projetista, logo não envolve obstáculos reais dos usuários. Quando
o objetivo é avaliar a quantidade de recepção de metacomunicação, utiliza-se o Método de
Avaliação de Comunicabilidade [7]. Este método visa compreender as dificuldades enfren-
tadas pelos usuários enquanto navegam de fato pelo sistema. Neste trabalho, a avaliação
da interface do 2Path será realizada após sua implementação, portanto será utilizado o
Método de Avaliação de Comunicabilidade.
2.2.1 Método de Avaliação de Comunicabilidade
O Método de Avaliação de Comunicabilidade (MAC) é um método qualitativo de ava-
liação somativa, cujo objeto são os problemas na interação e interface do sistema, com
foco na percepção do usuário. Ele consiste em uma análise de gravações em vídeo de
pessoas utilizando o sistema com base em 13 etiquetas (expressões linguísticas que carac-
terizam ruptura na comunicação) e é composto por cinco etapas [7]: preparação, coleta
de dados, interpretação, consolidação dos resultados e relato dos resultados. As pessoas
filmadas não são necessariamente os usuários do sistema, elas podem ser representantes
de usuários que possuem o mesmo perfil daqueles para qual o sistema é direcionado.
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2.2.1.1 Preparação
Nesta etapa, o avaliador é responsável por definir o perfil dos usuários, selecionar os
representantes dos mesmos e elaborar o ambiente e tarefa realizada por eles. O material
da gravação é preparado e verificado fazendo-se um teste piloto. Um termo de consen-
timento da avaliação deve ser redigido para assinarem o avaliador e cada representante.
Devem ser elaborados dois questionários: um pré-teste, para coletar informações de cada
representante tais como conhecimento sobre o domínio do sistema e um pós-teste, para
coletar informações referentes à opinião dos participantes sobre suas experiências com o
sistema.
2.2.1.2 Coleta de Dados
Aqui o avaliador deve receber os representantes de usuários, explicar o procedimento
da tarefa realizada, entregar uma via do termo de consentimento para cada representante
assinar, já com a assinatura do avaliador. Os questionários pré-teste são entregues e cabe
ao avaliador decidir se é necessário ler em voz alta as perguntas, caso alguma possa conter
mais de uma interpretação. Não é especificado tempo mínimo nem máximo para esta
tarefa. Ao final do questionário, o avaliador posiciona os equipamentos de gravação perto
de cada participante, de maneira que a imagem gravada seja a tela, o mouse/mousepad,
o teclado e as mãos dos mesmos, e o som captado seja apenas a voz dos mesmos.
Uma técnica muito conhecida de coleta de dados na gravação é chamada think aloud,
onde os participantes devem relatar em voz alta tudo aquilo que estão pensando em
relação ao sistema, como execução, planejamento de execução, reação às respostas da
interface, etc. O resultado final facilita bastante a análise do avaliador, porém o ato de
falar enquanto desempenha a tarefa pode descentralizar o pensamento dos participantes.
Uma vez que estes sintam-se seguros em realizar as tarefas ao mesmo tempo em que se
expressam verbalmente, os avaliadores terão muito mais dados (etiquetas) para interpretar
na fase seguinte.
Terminada a gravação, ocorre uma entrevista para coletar a opinião de todos os par-
ticipantes em relação ao sistema, bem como tirar dúvidas sobre seus desempenhos.
2.2.1.3 Interpretação
Nesta etapa, o avaliador assiste todos os vídeos contabilizando certas expressões lin-
guísticas chamadas de etiquetas, apresentadas na Tabela 2.1. Deve-se levar em conside-
ração os perfis dos usuários traçados pelo questionário pré-teste, bem como as entrevistas
pós-teste, uma vez que as experiências passadas de cada um pode afetar seu comporta-
mento no sistema.
As expressões linguísticas possuem, na maioria, conotação ruim com respeito ao sis-
tema, tais como indagação sobre seu comportamento e aversão às respostas. Observando
os vídeos, o avaliador pode perceber as barreiras de comunicabilidade e gargalos do sis-
tema do ponto de vista do usuário, chamados de falha de comunicabilidade. Quando
o número de participantes é muito baixo, o avaliador pode fazer a interpretação ao mesmo
tempo em que coleta dados, sem precisar de gravação.
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Tabela 2.1: Descrição das etiquetas, de acordo com a falha de comunicação que represen-
tam [7].
Falhas de comunicação completas: efeito obtido é inconsistente com
a intenção comunicativa do usuário
aspecto semiótico característica específica etiqueta
O usuário termina uma
semiose malsucedida,
mas não inicia outra
para obter o resultado
esperado
porque, mesmo percebendo que não obteve o
resultado esperado, não possui mais recursos,
capacidade ou vontade de continuar tentando
Desisto




Falhas de comunicação parciais: o efeito obtido é somente parte do
efeito pretendido de acordo com a intenção do usuário
aspecto semiótico característica específica etiqueta
O usuário abandona
uma semiose antes de
obter o resultado espe-
rado, e inicia outra
com o mesmo propósito
porque, embora entenda a solução de IHC








Falhas de comunicação temporárias: o efeito parcial do processo de
interpretação (semiose) e de comunicação (interação) do usuário é
inconsistente e incoerente com sua intenção de comunicação




porque não encontra uma expressão
apropriada para sua intenção de comunicação Cadê?
porque não percebe ou não entende a
expressão do sistema (preposto do projetista)
Ué, o que
houve?
porque não consegue formular sua próxima
intenção de comunicação E agora?
O usuário percebe que
seu ato comunicativo
não foi bem-sucedido




porque percebeu que havia “falado” algo errado Epa!
porque não obteve o resultado esperado depois
de conversar com o sistema (preposto do
projetista) por algum tempo, alternando vários
turnos de fala com ele
Assim não
dá.
O usuário procura com-
preender o ato comuni-
cativo do sistema
(preposto do projetista)
através da metacomunicação implícita O que éisto?
através da metacomunicação explícita Socorro!
testando várias hipóteses sobre o significado do





Após a análise dos dados, o avaliador deve redefinir um protótipo da próxima versão
do sistema já com a solução para os problemas mais simples e listar todos os obstáculos
na interface que podem ser corrigidos.
2.2.1.4 Consolidação dos Resultados
Este é o momento em que o avaliador busca diferenciar as características do grupo das
características individuais, observando a recorrência das etiquetas em certos pontos da
navegação no sistema. Pode-se atribuir significado às etiquetas de acordo com frequência
de uso em um certo contexto, com sequência de uso e com o nível de problemas, por
exemplo. Além disso, como o foco desta avaliação é verificar os problemas relacionados à
interação e interface, nesta etapa devem ser respondidas as seguintes questões:
• O usuário consegue operar o sistema?
• Ele atinge seu objetivo? Com quanta eficiência? Em quanto tempo? Após cometer
quantos erros?
• Que parte da interface e da interação o deixa insatisfeito?
• Que parte da interface o desmotiva a explorar novas funcionalidades?
• Ele entende o que significa e para que serve cada elemento da interface?
• Ele vai entender o que deve fazer em seguida?
• Que problemas de IHC dificultam ou impedem o usuário de alcançar seus objetivos?
• Onde esses problemas se manifestam? Com que frequência tendem a ocorrer? Qual
é a gravidade desses problemas?
• Quais barreiras o usuário encontra para atingir seus objetivos?
• Ele tem acesso a todas as informações oferecidas pelo sistema?
Respondidas as perguntas, o avaliador pode criar então um perfil semiótico para o
sistema com base na metamensagem a seguir:
“Este é o meu entendimento, como projetista, de quem você, usuário, é (1), do
que aprendi que você quer ou precisa fazer (2), de que maneiras prefere fazer
(3), e por quê (4). Este, portanto, é o sistema que projetei para você, e esta é
a forma como você pode ou deve utilizá-lo (5) para alcançar uma gama de
objetivos que se encaixam nesta visão.” [7, pag. 78]
Cada item numerado na meta mensagem deve fornecer as seguintes informações bus-
cadas:
(1) Qual é o perfil dos usuários?
(2) Quais são seus desejos e o que a metacomunicação realiza para satisfazê-los?
(3) Quais as maneiras de realizar seus desejos e de que maneira eles preferem fazer?
(4) O que os leva a ter esta preferência?
(5) Quão bem o conteúdo da metacomunicação é transmitidos aos usuários?
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2.2.1.5 Relato dos Resultados
Ao final, o avaliador deverá possuir material suficiente para apresentar aos stakeholders
responsáveis pelo desenvolvimento do sistema os seguintes resultados:
• Os objetos da avaliação, tais como interface do sistema e perfil dos usuários;
• Breve descrição do Método de Avaliação de Comunicabilidade;
• Quantidade e perfil dos avaliadores, bem como dos usuários ou dos participantes
que os representam;
• Descrição detalhada de todas as tarefas executadas pelos participantes;
• Resultado das etiquetagens, em geral contabilizando as etiquetas por usuário e ta-
refa;
• Lista de problemas de comunicabilidade encontrados;
• Sugestões de melhoria para cada falha de comunicação;
• Perfil semiótico do sistema, de acordo com a metamensagem padrão.
2.3 Projeto de Interface Centrado na Comunicação
Para construir um sistema com foco na comunicabilidade, o projetista deve elaborar
um modelo conceitual de elementos do sistema computacional sendo desenvolvido. Esse
modelo deve descrever detalhadamente como será realizada a interação usuário-sistema,
os objetivos dos usuários e todas as possíveis tarefas que um usuário pode realizar. Além
disso, para certos elementos da interface facilmente mal interpretados pelo usuário no
sistema, o projetista deve definir os métodos de recuperação e/ou prevenção de rupturas
comunicativas [7]. Esses e outros conceitos serão explicados com detalhes a seguir.
O objetivo desta seção é apresentar a tabela de interações usuário-sistema, o mapa de
objetivos de usuário, o diagrama de tarefas do sistema e a tabela de prevenção e recu-
peração de rupturas comunicativas. Esses quatro modelos serão utilizadas neste trabalho
para o desenvolvimento da interface do sistema 2Path.
De maneira geral, a tabela de interações tem o objetivo de representar a interação
entre usuário e sistema de uma maneira fácil de entender, para que fiquem claros o que o
sistema espera do usuário e vice-e-versa. O mapa de objetivos apresenta a lista de todos
os motivos pelos quais o usuário está utilizando o sistema, indicando também os tipos
diferentes de objetivos e usuários. O diagrama de tarefas apresenta a navegação completa
no sistema para atingir todos os objetivos, elaborados previamente. Por fim, a tabela
de prevenção e recuperação de rupturas aponta o tratamento realizado após um erro já
cometido ou prestes a ser cometido pelo usuário.
2.3.1 Tabela de Interações
Na Engenharia Semiótica, cabe ao projetista elaborar a metacomunicação do sistema,
minimizando ao máximo qualquer tipo de falha de comunicação que pode levar a possíveis
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rupturas comunicativas. Para simplificar essa tarefa, pode-se representar todas as intera-
ções entre usuário e sistema em forma de conversação [7]. Nesse sentido, o projetista pode
criar uma tabela nos padrões da Tabela 2.2, onde o usuário parece estar se comunicando
com o projetista através de suas ações e as respostas obtidas.
Cada conversa possui um tópico geral, como “Realizar compra” ou “Cadastrar mem-
bro”. Essas ações não serão executadas de fato no sistema, mas possuem o propósito de
engajar o projetista a iniciar uma conversa mais específica. Os subtópicos que se esten-
dem a partir de um tópico geral são chamados diálogos. Esses últimos representam ações
reais que podem precisar de alguma entrada do usuário (através de um formulário, por
exemplo) e produzem respostas para dadas ações (mensagens de sucesso ou fracasso, por
exemplo).
Tabela 2.2: Modelo geral de representação da interação entre usuário (U) e projetista (P).




U: Usuário e P: Projetista
Ação com objetivo generalizado U: Fala de usuário que precisa realizarum objetivo generalizado.
> Ação com objetivo específico U: Detalhes da requisiçãoP: Resposta do sistema para o usuário.
2.3.2 Mapa de Objetivos
Um dos primeiros passos para construir um projeto de interação é a definição dos
objetivos dos usuários. Os objetivos podem ser finais ou instrumentais [7]. Os objetivos
finais são o motivo pelo qual o usuário está utilizando o sistema. Em um site de venda de
roupas, por exemplo, o objetivo final pode ser “Comprar camiseta”. Os objetivos instru-
mentais não são naturalmente percebidos pelos usuários. Eles servem para simplificar o
objetivo final, realizando-o passo a passo. No mesmo exemplo, um objetivo instrumental
pode ser “Adicionar camiseta no carrinho de compras”.
Existem dois tipos de objetivos instrumentais: direto e indireto [7]. Os objetivos
instrumentais diretos facilitam a realização do objetivo final de maneira imediata. No
exemplo acima, a ação “Adicionar camiseta no carrinho de compras” é um objetivo ins-
trumental direto. Já o indireto prepara atividades planejadas para o futuro. A ação
“Adicionar cartão de crédito” pode ser considerada um objetivo instrumental indireto,
pois não envolve diretamente a aquisição da camiseta, porém será uma informação neces-
sária para a finalização da compra.
A escolha dos objetivos já envolve tomar decisões de interação usuário-sistema [7].
Nesse sentido, ao criar o mapa de objetivos, representado de maneira generalizada na
Figura 2.2, o projetista já consegue imaginar qual deverá ser o foco da implementação
do sistema para melhor atender as necessidades dos usuários. Esses usuários podem
não possuir o mesmo perfil, e consequentemente, apresentar papéis diferentes. Assim,
também cabe ao projetista definir as permissões de acesso de certos elementos em uma
mesma páginas, de acordo com o perfil dos usuários e seus objetivos.
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Figura 2.2: Representação generalizada do mapa de objetivos.
2.3.3 Modelagem de Tarefas
Conhecendo os objetivos dos usuários, o projetista pode formular uma sequência de
tarefas a serem realizadas no sistema para cada um. Independente da plataforma, o
diagrama de modelagem de tarefas descrito a seguir deverá permitir que o projetista
tenha uma visualização hierarquizada de todas as tarefas que podem ser realizadas dado
um objetivo de usuário.
Diferente do mapa de objetivos, a modelagem de tarefas não é focada na definição
das permissões de usuários nem nos tipos de objetivos (finais ou instrumentais). Ela tem
a finalidade de apresentar em formato de árvore as navegações que um usuário genérico
pode realizar no sistema a partir de um objetivo [7]. Em um sistema de grande porte,
podem existir diversos diagramas de tarefas, um para cada objetivo de usuário.
Ao elaborar esse modelo, o projetista deve fazer uma distinção entre tarefa, objetivo
e operador. Objetivos são representados de maneira geral, em formato retangular, e não
são executáveis de verdade no sistema. A raiz (elemento inicial) do diagrama de tarefas
é um objetivo. As tarefas compõem um objetivo, e elas também são representadas por
retângulos. As tarefas são os nós (elementos) internos do diagrama. Quando uma ação
interage de fato com a interface, ou seja, quando a ação deixa de ser abstrata, ela é dita
operador. Operadores são as folhas (elementos finais) do diagrama de tarefas.
A Figura 2.3 apresenta os tipos de estruturas que compõem o diagrama. Elas são:
(a) Estruturas sequenciais representam tarefas que devem ser executadas em ordem
seguindo a numeração no canto superior esquerdo do retângulo;
(b) Estruturas independentes de ordem são auto-explicativas. Geralmente o projetista
sugere a ordem que considera a mais otimizada para se atingir o objetivo, indicada na
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numeração seguida de um ponto de interrogação. Porém o usuário possui autonomia
para decidir qual a ordem o deixa mais confortável;
(c) Estruturas alternativas oferecem mais de um caminho, ou navegação, que o usuário
pode seguir. Ele, portanto, deve escolher apenas uma opção dentre as oferecidas na
subárvore. Cada nó da subárvore é representado com letras maiúsculas no canto
superior esquerdo dos retângulos e um circulo em branco no canto superior direito;
(d) Estruturas iterativas podem ser realizadas mais de uma vez e os retângulos pos-
suem um asterisco no canto superior direito. Para definir quantidade mínima (m) e
máxima (n) de execução, pode-se alinhar à direita a expressão [m...n];
(e) Estrutura ubíqua é utilizada quando existe uma tarefa que pode ser realizada a qual-
quer momento e em qualquer ordem. Ela é representada com um círculo preenchido
no canto superior direito;
(f) Estruturas opcionais, cuja borda é tracejada, representam tarefas opcionais.
Figura 2.3: Estruturas de tarefas (a) sequencial, (b) independente de ordem, (c) alterna-
tiva, (d) iterativa, (e) ubíqua e (f) opcional.
2.3.4 Tratamento de Rupturas na Comunicação
Na Engenharia Semiótica, as rupturas na comunicação devem ser fortemente evitadas.
Rupturas são consequências de falhas na comunicação e ocorrem durante a interação. Elas
podem ser, por exemplo, cliques indevidos, ações executadas erroneamente ou erros de
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interpretação. O projetista deve identificar os elementos que podem causar rupturas na
comunicação e implementar ou uma prevenção, ou uma recuperação da mesma. Existem
cinco categorias de prevenção e recuperação de rupturas [7], conforme descrito abaixo.
Mais de uma categoria pode ser utilizada para prevenir e/ou recuperar uma tarefa,
interação ou signo. O Projetista deve criar uma tabela com a lista dos principais signos
da interface, cada um com zero ou mais métodos de prevenção e zero ou mais métodos de
recuperação.
• Prevenção passiva: O sistema tenta evitar que o usuário execute uma ação de
maneira errada, porém sem impedi-lo de fazê-lo. Para isso, ele pode apresentar
textos explicativos sobre o elemento específico (um campo em um formulário, por
exemplo). Ainda, ele pode utilizar imagens e símbolos para guiar o usuário na
execução de todas as ações de maneira correta;
• Prevenção ativa: O sistema deve interferir diretamente na interface do usuário,
impedindo-o de executar certas ações que podem não ser seguras. Computacional-
mente isso significa desabilitar botões, campos de entrada, links, restringir entrada
de dados apresentando uma lista fechada de opções em vez de espaço em branco
para preenchimento livre, entre outros;
• Prevenção apoiada: Nesse caso, o projetista identificou que um certo ponto da
interface pode muito facilmente causar uma ruptura, portanto o sistema desenvol-
vido deve descrever com detalhes as consequências da interação com o conjunto de
elementos naquele ponto em questão. Normalmente o projetista cria uma janela
pop-up para chamar a atenção do usuário e solicitar a confirmação de sua decisão.
Por exemplo, o usuário pode tentar sobrescrever um arquivo já existente, pensando
que está criando um novo. O sistema, então, deverá informá-lo das consequências
de sua ação;
• Recuperação apoiada: Caso uma ruptura já tenha acontecido, e o usuário tenha
a chance de voltar atrás em sua decisão, o sistema deve fornecer um meio para
que ele possa voltar. A recuperação apoiada expõe ao usuário seu erro cometido e
oferece um meio para que ele corrija. Um exemplo disso são os campos obrigatórios
de um formulário que ficam destacados em vermelho se o usuário tenta enviar sem
preenchê-los;
• Captura de erro: Caso uma ruptura já tenha acontecido e não exista possibi-
lidade de recuperação, o sistema deve descrever uma outra maneira de o usuário
retomar suas atividades novamente. Por exemplo, caso o usuário envie um formulá-
rio com uma informação incorreta, ele deve poder editá-la, seja no mesmo sistema




Neste capítulo serão descritos conceitos básicos da Biologia Molecular, em particular de
metabolismo nos organismos, além de bancos de dados específicos para redes metabólicas.
A Seção 3.1 detalha as principais envolvidas no metabolismo, tais como DNA e enzima.
A Seção 3.2 descreve como ocorre o processo do metabolismo celular. Por fim, a Seção
3.3 apresenta os principais bancos de dados de redes metabólicas.
3.1 Conceitos Básicos de Biologia Molecular
Nesta seção, inicialmente descrevemos os ácidos nucleicos (DNA e RNA), e em seguida
proteínas.
3.1.1 Ácidos Nucleicos
Os ácidos nucleicos são biomoléculas responsáveis pelo armazenamento, transmissão e
tradução das informações genéticas dos seres vivos. Eles formam polímeros, macromolécu-
las formadas por estruturas menores chamadas monômeros1 Nucleotídeos são compostos
de três elementos: um radical fosfato2, uma pentose (um monossacarídeo3 formado por
cinco átomos de carbono), e uma base nitrogenada. Existem cinco tipos de bases ni-
trogenadas que podem compor um nucleotídeo: Adenina (A), Timina (T), Citosina (C),
Guanina (G) e Uracila (U).
Na Figura 3.1, observa-se que existe uma numeração de 1’ à 5’, que representam os
carbonos presentes na pentose. Para a criação de uma fita de ácido nucleico, existe uma
ligação entre o carbono da posição 5’ de um nucleotídeo e o carbono de posição 3’ de
outro [23]. Por definição, o sentido da leitura de uma fita de ácido nucleico é 5’ → 3’,
o que deve ser levado em consideração ao se interpretar de dados do material genético
gerado em sequenciadores.
Dois tipos de ácidos nucleicos são encontrados nos seres vivos: ácido desoxirribonu-
cleico (DNA) e ácido ribonucleico (RNA). Eles diferenciam-se na estrutura das bases
nitrogenadas e em suas funções. O DNA é formado por uma desoxirribose, pentose pos-
suindo um átomo de hidrogênio ligado ao carbono 2. Cada nucleotídeo de uma fita liga-se
1Pequenas moléculas que ligam-se entre si formando moléculas maiores.
2Grupo que confere características ácidas às moléculas.
3Unidade básica dos carboidratos.
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a partir de suas bases nitrogenadas com um nucleotídeo de outra fita, formando assim um
eixo helicoidal tridimensional chamada de dupla hélice [23], conforme indicado na Figura
3.2. Esta ligação é feita entre grupos de purinas4, Adenina (A) e Guanina (G), e pirimi-
dinas5, Timina (T) e Citosina (C). Já o RNA possui apenas uma fita, onde a Timina (T)
é substituída pela Uracila (U).
Figura 3.1: Nucleotídeo com grupo fosfato (P), pentose abaixo à esquerda e base nitro-
genada G (no caso a Guanina). Adaptado de [22].
O DNA é uma biomolécula que armazena as informações referentes ao funcionamento
de todas as células dos seres vivos. Uma fita de DNA pode conter centenas de milhões
de nucleotídeos. A representação do DNA é dada por um par em paralelo de strings de
letras A, T, G e C. Como explicado antes, o sentido padrão da leitura de uma fita é de 5’
→ 3’, e no caso do DNA, as hélices são dispostas de maneira antiparalela, ou seja, uma
é lida de 5’ → 3’ e a outra, de 3’ → 5’. Observa-se que, a partir de uma hélice, pode-se
inferir a sequência de sua hélice complementar. Por exemplo, seja uma hélice H1 igual
a AGTAAGC; então H2 em seu sentido oposto é H2’ igual a TCATTCG, e no sentido
biológico, igual a GCTTACT.
O RNA é uma biomolécula que possui diversas funções nas células dos organismos.
Existem três tipos de RNAs presentes no citoplasma 6. Cada um possui funções específicas
que serão detalhadas na Seção 3.1.3. De maneira resumida, o RNA mensageiro (mRNA)
é responsável pela transferência de informação do DNA. Em seguida o RNA ribossômico
(rRNA) será combinado com o RNA transportador (tRNA) para realizar a síntese de
proteína.
3.1.2 Proteínas
As proteínas são biomoléculas com diversas funcionalidades nas células dos seres vivos.
As proteínas fibrosas, como o colágeno, compõem a estrutura do corpo e para isso precisam
ser resistentes e insolúveis em água. As proteínas globulares, como a hemoglobina, posuem
formato esférico e são compactas, o que as permite realizar processos dinâmicos pelo
corpo [15]. Cada tarefa é realizada por uma proteína com uma estrutura específica e
adaptada para tal.
4Composto orgânico que possui um anel duplo de carbono.
5Composto orgânico que possui um anel simples de carbono.
6Espaço entre a membrana plasmática e o núcleo da célula.
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Figura 3.2: Representação das duas fitas de DNA, que se ligam por pontes de hidrogênio
entre os nucleotídeos. Adaptado de [22].
Assim como os ácidos nucleicos, as proteínas são polímeros, macromoléculas cujos
monômeros são aminoácidos. Aminoácidos são moléculas que possuem cinco componentes:
grupo amina (NH2), carbono (C), hidrogênio (H), ácido carboxílico (COOH) e uma cadeia
lateral que funciona como identificador de cada um dos 20 tipos de aminoácidos presentes
nos seres vivos. A maneira como os aminoácidos são produzidos será explicada com mais
detalhes em seguida, pois envolve um processo complexo de síntese de proteína. A ligação,
ou polimerização, de dois aminoácidos é feita unindo o grupo amino de um com o ácido
carboxílico do outro, liberando uma molécula de água (H2O) e formando uma cadeia
chamada de dipeptídeos. Como houve liberação de água na ligação, o dipeptídeo não é
formado por aminoácidos, mas sim resíduos dos mesmos. Nesse sentido, cadeias peptídicas
de 100 à 5.000 diferentes resíduos de aminoácidos, ou cadeia polipeptídicas, constituem a
proteína.
Existem quatro estruturas para caracterização de uma proteína [23], apresentadas na
Figura 3.3. A mais simples é chamada de estrutura primária e é composta por uma sequên-
cia linear de resíduos aminoácidos. A estrutura secundária é tridimensional e estabiliza-se
por meio de ligações de hidrogênio na cadeia principal, chamada de backbone. Depen-
dendo da disposição dos resíduos de aminoácidos, esta cadeia pode se dar na forma de
hélice (α-Helix) ou na forma de folha (β-Helix). A estrutura terciária é dada pela união de
várias estruturas secundárias e, por fim, a estrutura quaternária é composta de múltiplas
estruturas terciárias [5].
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Figura 3.3: Quatro estruturas de proteínas. As unidades esféricas na estrutura primária
representam os aminoácidos da proteína. Adaptado de [5].
3.1.3 Síntese de Proteína
A síntese de proteínas ocorre basicamente em duas grandes etapas, a transcrição e
a tradução. A transcrição é o processo de produção de mRNA a partir do DNA. O
início de cada gene possui um identificador em uma das fitas para indicar o local da
codificação e, a partir dali, uma cópia inversa (A, T, C, G são traduzidos para U, A, G,
C respectivamente) do mesmo é feita sob forma de molécula de mRNA. O mRNA vai ter
a mesma sequência que a cadeia codificadora (a qual não possui o identificador), porém
trocando o T por U.
O mRNA deixa, então, o núcleo celular e inicia a tradução no citoplasma. O processo
ocorre no interior de uma organela celular chamada de ribossomo, constituído de proteí-
nas e rRNA e cuja função é construir a molécula de proteína a partir de duas entradas,
o mRNA e tRNA. A estrutura do tRNA é tal que de um lado se encaixa exatamente um
códon7 e no oposto, seu aminoácido correspondente, conforme ilustrado na Figura 3.4.
O processo de tradução se dá da seguinte forma: à medida em que o mRNA passa pelo
interior do ribossomo, atrai quaisquer tRNAs das proximidades cujos códons sejam corres-
pondentes ao da subsequência corrente do mRNA. No momento em que o códon do tRNA
conecta-se com um dos códons do mRNA, a molécula de proteína em desenvolvimento é
liberada e agregada ao aminoácido que estava fixado naquele tRNA. A tabela contendo
a tradução de códon para aminoácido é fixa e chama-se código genético, apresentado na
Tabela 3.1. A tradução é finalmente completada quando o mRNA apresenta um códon de
parada, pois nenhum tRNA possui correspondência para tal [23]. Uma proteína simples
é, então, formada.
7Sequência de três nucleotídeos.
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Figura 3.4: Representação da etapa final da síntese de proteína, que sempre finaliza com
o códon UGA, UAA ou UAG. Adaptado de [3].
Tabela 3.1: Código Genético que mapeia cada códon à um dos 20 aminoácidos, represen-




PosiçãoG A C U
G
Gly Glu Ala Val G
Gly Glu Ala Val A
Gly Asp Ala Val C
Gly Asp Ala Val U
A
Arg Lys Thr Met G
Arg Lys Thr Ile A
Ser Asn Thr Ile C
Ser Asn Thr Ile U
C
Arg Gln Pro Leu G
Arg Gln Pro Leu A
Arg His Pro Leu C
Arg His Pro Leu U
U
Trp FIM Ser Leu G
FIM FIM Ser Leu A
Cys Tyr Ser Phe C
Cys Tyr Ser Phe U
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3.2 Conceitos Básicos de Metabolismo
As proteínas podem ser enzimas, macromoléculas responsáveis por auxiliar a realização
de biossíntese (construção) e biodegradação de moléculas no metabolismo. As enzimas
têm o propósito de catalisar, ou acelerar, reações bioquímicas que naturalmente levariam
muito mais tempo para serem realizadas no organismo [23]. Geralmente as enzimas cata-
lisam uma reação específica e seus nomes correspondem à tarefa que elas executam com
adição do sufixo "ase". Por exemplo, a Sintetase catalisa reações de biossíntese, a Desidro-
genases catalisa reações de oxi-redução (transferência de elétrons) e a Quinase transporta
elementos químicos de uma molécula para outra [11].
As reações bioquímicas são alterações químicas que produzem um ou mais produtos
a partir de um ou mais substratos [17]. Esses produtos e substratos são compostos quí-
micos chamados de metabólitos. A presença de um metabólito em um certo local de um
organismo depende do tipo de célula e do tipo de compartimento em que ele se encontra
dentro da célula. Normalmente as reações ocorrem em apenas uma direção, ou seja, os
produtos não geram os substratos de uma mesma reação [17].
Ao catalisar uma reação, uma enzima pode receber um ou mais substratos em seus
sítios ativos. O sítio ativo é um local pré-determinado na enzima em formato côncavo onde
ocorre uma reação bioquímica, conforme indicado na Figura 3.5. Se ela recebe apenas um
substrato, a estrutura que se forma com o preenchimento do sítio ativo é um complexo
enzima-substrato. Porém se ela recebe mais de um substrato, a estrutura é chamada
de complexo ternário intermediário [19]. Duas enzimas ainda podem possuir a mesma
atividade enzimática, porém apresentar estruturas físicas diferentes. Essas são chamadas
isoenzimas [19].
Figura 3.5: Representação de uma reação bioquímica catalisada por uma enzima. Adap-
tado de [14].
Dentro das células, existem também pequenas moléculas que regulam (aumentam ou
diminuem) as atividades enzimáticas, chamados cofatores. Eles são componentes químicos
não-proteicos e podem ser orgânicos ou inorgânicos [17]. Cofatores podem ser coenzimas,
associadas momentaneamente às enzimas, ou grupos prostéticos, associados firmemente
às enzimas [19].
Uma sequência de reações bioquímicas é chamada de via metabólica. As vias meta-
bólicas podem ser anabólicas (realizam síntese de moléculas complexas gastando energia)
ou catabólicas (realizam a quebra de moléculas complexas produzindo energia) [17]. Ge-
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ralmente a energia liberada pelas reações catabólicas é usada para impulsionar as reações
anabólicas [9].
O conjunto de todas as vias metabólicas de um determinado organismo é chamado
de rede metabólica. Pesquisadores de Biologia Molecular podem analisar tanto as vias
metabólicas separadamente quanto em conjunto, avaliando as interações entre elas dentro
de uma rede metabólica [17]. Uma das vantagens de se estudar as vias em conjunto é
poder explorar vias alternativas para um mesmo fim biológico [17].
3.2.1 Metabolismo Primário
O metabolismo, além de ser subdivido em catabolismo e anabolismo, também pode
ser classificado em relação à função que exerce no organismo. Se a função realizada
é fundamental no organismo, como crescimento, desenvolvimento e reprodução, ele é
denominado metabolismo primário [25].
3.2.2 Metabolismo Secundário
Os metabolismos que não realizam função essencial no organismo, são classificados
como metabolismos secundários. Esses são caracterizados por vasta diversidade química
e, desta forma, são responsáveis pela sobrevivência do organismo em diferentes ambientes,
de acordo com os fatores bióticos (elementos causados pela interação entre organismos, por
exemplo, cadeia alimentar) e abióticos (elementos naturais independente de organismos,
por exemplo, luz e temperatura) [25].
Enquanto 20% dos metabólitos secundário são encontrados em bactérias, fungos e
organismos sésseis8 marinhos, os outros 80% encontram-se em plantas vasculares9 [25],
que podem ser subdivididos em três classes: terpenóides, alcaloides e fenólicos [16]. A
seguir está uma breve explicação de cada uma dessas classes. A Figura 3.6 que apresenta
um exemplo de composto químico para cada grupo:
• Os terpenóides constituem o grupo mais abundante de produtos naturais, apre-
sentando uma grande variedade estrutural e funcional, principalmente no Reino
Plantae. No metabolismo secundário, possuem funções como produção de óleos,
esteroides, cera, resinas e borracha natural, produção de compostos usados para
defesa contra herbívoros ou aromas usados para atrair polinizadores [25];
• Os alcaloides são majoritariamente tóxicos a outros organismos diferentes daquele
que os produz. Nesse sentido, eles possuem nas plantas função de defesa contra her-
bívoros e podem ser encontrados principalmente nos locais mais propícios à ataques,
por exemplo, nas sementes, flores e tecidos periféricos em crescimento. Para o con-
sumo dos seres humanos, são usados na fabricação de estimulantes, como cafeína e
nicotina, e drogas, como morfina [25]. Por apresentarem alta diversidade estrutural,
é difícil classificá-los. A tentativa mais recente baseia-se na semelhanças entre os
esqueletos carbônicos [16];
8Que vivem fixos, sem capacidade de locomoção.
9Plantas com tecidos especializados em transporte de água e seiva.
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• Os fenólicos são caracterizados pelas propriedades anti-oxidantes, anti-cancerígenas
e anti-inflamatórias e muitos deles são bactericidas, antissépticos e vermífugos. Eles
estão presentes em praticamente todas as plantas e são utilizados na Química, Bio-
logia, Agricultura e Medicina [16].
Figura 3.6: Um exemplo de elemento químico para cada classe, ou grupo, de metabolismo
secundário.
3.3 Visualização de Redes Metabólicas
Desde o descobrimento da estrutura do DNA por Watson e Crick, o número de sequên-
cias de proteínas descobertas cresceu, aumentando também a necessidade de serem criados
bancos de dados para armazená-las. A físico-química norte-americana Margaret Dayhoff,
com colaboração de alguns membros do National Biomedical Research Foundation em
Washington, foi a primeira a construir um banco de dados com este propósito em um tipo
de atlas de proteínas na década de 60 [20]. Somente em 1984 esta coleção foi intitulada de
Protein Information Resource [20]. Os dados eram organizados de acordo com o grau de
similaridade das sequências, onde o agrupamento das mesmas era dado em forma de árvore
filogenética, representando famílias e superfamílias de proteínas. Caso a semelhança fosse
alta, é provável que elas teriam funções bioquímicas e estrutura tridimensional similares.
A partir da árvore gerada, foi possível calcular as mutações que ocorreram nos aminoá-
cidos durante a evolução genética e, então, produzir uma tabela utilizada até hoje, cha-
mada PAM (Percent Acept Mutation), que apresenta tais dados10. Hoje em dia também
utiliza-se uma outra matrix, chamada BLOSUM (Block Substitution Matrix ). Enquanto
a PAM identifica as semelhanças entre sequências de proteínas, A BLOSUM identifica a
divergência evolucionária entre sequências de proteínas.
Outro banco de dados de grande porte e bastante utilizado nos dias de hoje é o Gen-
Bank, criado em 1982 por Walter Goad e demais colaboradores. Ele possui o objetivo de
catalogar sequências genéticas e coleções de anotações de todos os DNAs públicos e conta
com o patrocínio do National Center for Biotechnology Information (NCBI). Esses dois
bancos são públicos e continuam crescendo exponencialmente [20]. Para armazenamento
de dados referentes às proteínas e enzimas, são bastante usados os bancos Universal Pro-
tein Resouce (Uniprot) e Brenda - Comprehensive Enzyme Information system, respecti-
vamente. As enzimas, além de possuirem um nome com sufixo "ase", também possuem
um número EC, Enzyme Commission, que representa um esquema de classificação das
mesmas.
101 PAM é uma medida de tempo para representar 1 mutação para cada 100 aminoácidos.
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Nos dias de hoje, a quantidade de dados é tão grande e que os biólogos enfrentam
dificuldades em tarefas como análise, busca, armazenamento, visualização e atualização
de dados. Nesse sentido, eles utilizam ferramentas de Big Data em suas pesquisas. Exis-
tem grandes áreas da Biologia Molecular voltadas para estudo desse dados, chamados de
dados ômicos, que podem ser sobre genoma11, transcritoma12, proteoma13, metaboloma14
e interactoma15.
Um rede metabólica pode ser gerada computacionalmente a partir de um conjunto
de dados ômicos [21]. Por exemplo, se um pesquisador detém um arquivo em formato
FASTA16 contendo um sequência de nucleotídeos do genoma de um certo organismo,
então ele pode verificar se aquela sequência gera uma certa enzima. Se sim, então naquele
organismo pode existir a reação catalisada por essa enzima. Um arquivo FASTA de
um organismo pode possuir várias sequências de nucleotídeos, que representam várias
enzimas, que por sua vez catalisam reações em sequência. Nesse caso é possível construir
uma via metabólica compreendendo essas reações em cadeia. Portanto, com um maior
número de dados, é possível construir uma rede metabólica completa para um organismo,
ou generalizada, para mais de um organismo.
Nesta seção, serão apresentados quatro grandes bancos de dados utilizados no estudo
do metaboloma (Reactome, KEGG, MetaCyc e 2Path), bem como seus sistemas de visu-
alização de dados. O foco será dado ao 2Path, sistema desenvolvido neste projeto.
3.3.1 Reactome, KEGG e BioCyc
Reactome
Reactome17 é um banco de dados de reações de mudança de estado, ou seja, além
de reações bioquímicas, ele também abrange reações de ativação, de degradação e de
ligação, por exemplo [4]. Ele faz uma ligação sistemática entre as proteínas de um certo
organismo e as funções moleculares do mesmo, fornecendo uma base de funções que pode
ser utilizada para pesquisas sobre expressão de genes ou mutações somáticas.
O Reactome disponibiliza o Pathway Browser, uma rede geral para cada organismo,
que representa os seus sistemas, como reprodução e metabolismo, por exemplo. Algumas
sub-redes estão conectadas (por exemplo, replicação de DNA e ciclo de célula), enquanto
outras não (por exemplo, contração muscular e reprodução).
Nesta rede, cada nó representa uma via cujo número de entidade se reflete no raio
do nó, e cada aresta representa a relação entre estas vias. A página ainda possui uma
ferramenta de análise de dados baseada nas correspondências entre as reações na redes
dos organismos comparados.
Para acessar sua ferramenta de visualização, basta navegar a partir da home page:
http ://www. reactome . org / => Browse Pathways
11Material genético de um organismo.
12Conjunto dos transcritos mRNA, tRNA, rRNA e microRNA.
13Conjunto de proteínas e suas variantes em um organismo.
14Conjunto de metabólitos de um organismo.
15Conjunto de interações moleculares em um organismo.
16Sequências de nucleotídeos ou de aminoácidos são geralmente armazenadas em um arquivo em formato
FASTA em texto ASCII.
17Disponível pela web, em http://www.reactome.org.
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Figura 3.7: Visão geral da rede metabólica do Homo sapiens do Reactome, com destaque
na via metabólica de remoção do Orc1 da cromatina do processo de regulação da replicação
do DNA. A interface pode ser dividida nas seções [1], [2], [3] e [4], descritas a seguir.
Caso o usuário queira visualizar a(s) via(s) metabólica detalhadamente, basta clicar
nos nós do mapa, cujo tamanho está diretamente relacionado ao número de entidades que
compõem a via. A imagem do grafo desaparece e então um conjunto dos elementos que
o compõe aparece em seu lugar. A Figura 3.8 apresenta a via da remoção do Orc1 da
cromatina do processo de regulação da replicação do DNA.
Segue abaixo a descrição de cada elemento da interface da ferramenta de visualização
do Reactome, subdivididos conforme indicado na Figura 3.7:
[ 1 ] Menu de navegação direta e indiretamente relacionado às vias metabólicas. À
esquerda tem-se a versão do Pathway Browser e de seu banco de dados e um menu
dropdown para se selecionar o organismo mostrado na interface. À direita tem-se um
link (Analysis) para a uma página modal onde é possível analisar os dados do usuário
e fazer comparação entre espécies, um link (Tour) para um vídeo explicando como
Pathway Browser funciona e um conjunto de layouts que alteram a visualização
geral da página;
[ 2 ] Lista de redes metabólicas ordenadas alfabeticamente;
[ 3 ] Mapa gerado em forma de grafo interativo. Quando uma rede metabólica da lista
[2] é selecionada, ela se destaca no mapa. No topo, à esquerda é possível buscar por
palavras chaves no mapa e visualizá-lo em tela cheia e à direita é possível visualizar
imagens detalhadas das redes metabólicas, capturar uma imagem do mapa gerado e
ler sobre a notação utilizada na página. Abaixo, à esquerda tem-se um mini-mapa
por onde o usuário pode se localizar no mapa geral e à direita tem-se botões com
o mesmo propósito e mais dois: (+) Zoom in e (-) Zoom out. Por fim, à direita do
mapa existe um painel que se abre da direita para a esquerda que permite que o
usuário edite as cores do mapa e obtenha informação sobre o mesmo.
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Figura 3.8: Via metabólica de remoção do Orc1 da cromatina apresentada pela ferramenta
de visualização do Reactome.
[ 4 ] Menu de operação e informações sobre as redes metabólicas selecionadas em [2].
O Description contém seus detalhes tais como compartimento celular e referências
externas. O Molecules contém uma lista de compostos químicos e proteínas asso-
ciadas às vias. O Structures oferece uma lista de imagens que representam a via
e seus componentes. O Expression apresenta detalhes sobre o local no organismo
onde ocorrem as reações das vias selecionadas. O Analysis apresenta o resultado
das análise feita em [1]. Finalmente o botão Downloads oferece arquivos das vias
para baixar em diversos formatos tais como SBML e PDF.
26
KEGG
O KEGG18 (Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes) é uma base de informações
sobre sistemas biológicos em nível molecular, sobretudo sobre conjuntos de dados em
larga escala gerados por sequenciamento de genoma [2]. As informações sobre os sistemas
podem ser dadas em forma de módulos19, em forma de brite20 ou em forma de vias21.
Dado que o metabolismo é um conjunto de reações e transformações químicas, a
maneira natural de representá-lo é por meio de uma rede de interações, ou seja, em forma
de vias. O KEGG oferece uma ferramenta de busca de vias metabólicas sobre várias redes
metabólicas, dos vários organismos que constituem o banco de dados.
Figura 3.9: Visão geral da rede metabólica de referência do KEGG, com destaque na via
metabólica de biossíntese do backbone de terpenóides. A interface pode ser dividida nas
seções [1], [2] e [3], descritas a seguir.
Para acessar sua ferramenta de visualização, basta navegar a partir da home page:
http ://www. kegg . jp / =>
Data−o r i en t ed entry po in t s =>
KEGG PATHWAY =>
Pathway Maps =>
1 . Metabolism =>
1.0 Global and overview maps =>
Metabol ic pathways
18Disponível pela web, em http://www.kegg.jp/.
19Unidades funcionais com identificação otimizada para análise dos dados.
20Coleção de arquivos estruturados hierarquicamente sobre as funções das entidades biológicos.
21Mapa de interações moleculares e reações químicas.
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Segue abaixo a descrição de cada elemento da interface da ferramenta de visualização
do KEGG, subdivididos conforme indicado na Figura 3.9:
[ 1 ] Menu de navegação direta e indiretamente relacionado às vias metabólicas. O
Pathway menu redireciona para uma página que contém uma lista links para todos
os diagramas mostrados no mapa geral. O Organism menu redireciona para à uma
página com uma lista de todos os organismos conhecidos pelo KEGG (346 eucari-
otas e 4.159 procariotas22). O Pathway entry redireciona para a descrição da via
metabólica selecionada. O Hide module list, quando clicado, oculta a área [2] da
página. O User data mapping abre uma nova janela que solicita um objeto seguido
de uma cor escolhida pelo o usuário para dar sua própria coloração às vias. Por
fim, o Image (png) file oferece a imagem do mapa para download. Abaixo é possí-
vel escolher o organismo apresentado no mapa, sua resolução e buscar por palavras
chaves;
[ 2 ] Lista de redes metabólicas organizadas de acordo com suas funções;
[ 3 ] Mapa gerado em forma de grafo interativo. Quando uma rede metabólica da lista
[2] é selecionada, ela se destaca no mapa.
Caso o usuário queira visualizar a(s) via(s) metabólica detalhadamente, o KEGG ofe-
rece uma lista de diagramas23 desenhados manualmente em formato de grafo interativo
cujos nós, quando clicados, redirecionam para uma página contendo a descrição do ob-
jeto, que pode ser enzima, composto químico ou outra rede metabólica, por exemplo.
Continuando com o exemplo da biossíntese do backbone de terpenóides, para acessar seu
diagrama, apresentado na Figura 3.10, basta navegar a partir da home page:
http ://www. kegg . jp / =>
Data−o r i en t ed entry po in t s =>
KEGG PATHWAY =>
Pathway Maps =>
1 . Metabolism =>
1.9 Metabolism o f t e rpeno id s and po l yk e t i d e s =>
Terpenoid backbone b i o s yn th e s i s
22Visitado em 2016-10-06
23Detalhes da notação dos diagramas: http://www.genome.jp/kegg/document/help_pathway.html
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Figura 3.10: Via metabólica de biossíntese do backbone de terpenóides apresentada pela
ferramenta de visualização do KEGG.
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BioCyc
O BioCyc24 é um sistema de coleção de aproximadamente 7 mil bancos de dados
chamados PGDBs (Pathway/Genome Databases), que possuem duas maneiras diferentes
de representar as informações: modelo de vias metabólicas, que enfatiza as sequências de
reações, substratos e produtos de múltiplos organismos, ou modelo de sequência genômica,
que destaca a localização e descrição dos genes de cada organismo específico [1].
Os bancos PGDBs são organizado em três camadas de acordo com a frequência de
atualizações/refinações e da maneira com que os dados foram obtidos. O BioCyc possui
um banco de dados específico para redes metabólicas determinadas experimentalmente,
chamado MetaCyc25. Este é o único banco de dados multi-organismos do grupo BioCyc
e ele é referência na ferramenta gratuita Pathway Tools desenvolvida pelo instituto de
pesquisa SRI International.
Diferente das ferramentas do KEGG e Reactome, o Pathway Tools não possui um mapa
global de visualização das vias metabólicas. Cada via, porém, pode ser representada em
vários níveis de detalhes. Para acessá-las, o usuário deve buscar por alguma palavra chave
conhecida ou navegar pelo sumário de vias26 classificado hierarquicamente com base em
suas funções biológicas e na classe dos metabólitos produzidosconsumidos. O acesso à via
da Figura 3.11, que apresenta a via metabólica da bioluminescência de uma bactéria, se
deu pela navegação a partir da home page:
http :// metacyc . org / =>
Metabolism =>
Browse Pathway Ontology =>
Pathways =>
Bioluminescence (1 i n s t an c e s ) =>
ba c t e r i a l b io luminescence
Cada nó das vias metabólicas, quando clicado, redireciona o usuário para uma página
com mais detalhes sobre o objeto, que pode ser outra via, um composto químico ou uma
enzima, por exemplo. Na interface o usuário também pode optar por visualizar a via
completa em níveis maiores de detalhes. A Figura 3.12 apresenta a via metabólica da
bioluminescência de uma bactéria com nível 2 de detalhes.
24Disponível pela web, em http://biocyc.org.
25Disponível pela web através do site http://metacyc.org/.
26Na última visita, em 2016-10-06, a página possuía 3.461 vias metabólicas.
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Figura 3.11: Via metabólica retirado do MetaCyC [10], que representa o processo de
produção da bioluminescência de bactérias. As setas representam reações e os rótulos
representam substratos e produtos com nível 1 de detalhe.
Figura 3.12: Via metabólica retirado do MetaCyC [10], que representa o processo de
produção da bioluminescência de bactérias. As setas representam reações e os rótulos
representam substratos e produtos com nível 2 de detalhe.
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3.3.2 2Path
O 2Path é um banco de dados de vias metabólicas de terpenoides. Ele possui milhares
de reações de metabolismos secundários, preservando, assim, as principais características
de biossíntese dos terpenos [24]. O 2Path foi modelado em uma banco de dados não-
relacional baseado em grafos, onde os nós são enzimas, reações, cofatores, compostos,
compartimento celular e organismos. A relação entre os nós é apresentada na Figura
3.13.
O 2Path foi constituído a partir de dados obtidos de outros bancos. Dessa forma, a
maioria dos nós e arestas possuem propriedades que fazem referências aos mesmos. A
enzima, por exemplo, possui um nome, um número EC e referências para seus dados nos
bancos Uniprot e Brenda.
A modelagem em grafo do 2Path foi feita de tal forma a permitir a obtenção de
respostas das seguintes questões biológicas [24]:
• Dado x1, x2, ..., xn metabólitos, existe alguma via metabólica que os ligue à y1, y2,
..., ym produtos?
• Para qual organismo?
• Baseado na similaridade, qual a localização celular onde ocorre uma reação especí-
fica?
• Em qual tecido um metabólito particular é armazenado?
A feature mais nova do 2Path, que ainda está em fase de teste, é um sistema que
permite a construção de uma rede metabólica de terpenoide a partir do genoma de um
organismo. Para isso, os usuários do sistema deveriam fazer upload de seus arquivos
FASTA, cada um contendo sequências de nucleotídeos do genoma um organismo. Então,
o banco retornaria uma rede metabólica para cada organismo, construídos de acordo com
as reações que as enzimas mapeadas pelas sequências catalisam.
Entretando, o 2Path ainda não possui uma interface para lidar com os usuários desse
sistema que está sendo desenvolvido. Este trabalho propõe uma interface que permita que
os usuários obtenham as respostas das questões biológicas que o banco de dados 2Path é
capaz de responder.
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Este capítulo apresenta uma interface para o 2Path, utilizando as informações dos
capítulos 2 e 3. São descritos quatro elementos de IHC utilizados para definir o escopo
do trabalho. A tabela de interações representa de forma simples a metacomunicação. A
partir dela é possível estabelecer os objetivos finais e instrumentais, organizados em um
diagrama chamado mapa de objetivos. Uma vez conhecendo os motivos de os usuários
utilizarem o sistema, o projetista utiliza os diagramas de modelagem de tarefas para
representar de forma abstrata a navegação pelo sistema do ponto de vista de cada tipo
de usuário. Por fim, a tabela de tratamento de rupturas na comunicação tem o objetivos
de documentar os métodos utilizados para impedir / prevenir / recuperar erros cometidos
pelo usuário ao interagir com o sistema.
Na Seção 4.1, são descritos de maneira geral todas as ferramentas, softwares e lingua-
gens utilizadas na elaboração de uma interface para o 2Path. Na Seção 4.2, são descritos
o ambiente de desenvolvimento e os detalhes de implementação do back-end, e front-end
do sistema. Na Seção 4.3, é detalhada a coleta de dados do Método de Avaliação de
Comunicabilidade com os três usuários biólogos.
4.1 Projeto de Interfaces
O conjunto de diagramas do projeto de interface apresentam um modelo de elementos
do sistema a ser seguido na implementação de fato das páginas web. Esses elementos de-
vem ter o propósito de permitir que o usuário atinja seu objetivo, conservando os quatro
critérios de qualidade: usabilidade, experiência do usuário, acessibilidade e comunicabili-
dade.
4.1.1 Tabela de Interações
De acordo com as especificações do capítulo 2, uma tabela de interações deve conter
uma simulação de conversa entre o projetista da interface e o usuário que irá interagir
com ela. A Tabela 4.1 apresenta este conteúdo de maneira simples, de forma a facilitar o
entendimento do que se é requisitado pelo usuário.
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Tabela 4.1: Representação da interação entre usuário (U) e projetista (P). Os signos




U: Usuário e P: Projetista
Pesquisar enzima U: Quero procurar uma enzima no banco de dados 2Path.
> Informar dados
da enzima
P: Qual o número EC (Enzyme Commission)
da enzima?
U: O número EC é (...).
P: OK. A enzima está no banco de dados e ela catalisa as




U: Quero saber se o genoma de um dos meus organismos
possui sequência que produz certa enzima.
> Informar organismo P: Em qual dos seus organismos você quer buscar essaenzima?
U: O organismo é (...).
> Informar dados
da enzima P: Qual o número EC da enzima?
U: O número EC é (...).
P: OK. A enzima está no banco de dados e ela catalisa as
reações (...) cujos substratos são (...) e os produtos





U: Quero saber se um certo metabólito é substrato de
alguma via metabólica no 2Path cujo produto é um
outro certo metabólito.
> Informar dados
dos metabólitos P: Qual o substrato? Qual o produto?
U: O substrato é (...) e o produto é (...).
P: OK. Existe uma via que liga estes dois metabólitos.





U: Agora quero verificar se há uma via metabólica entre
dois metabólitos em um dos meus organismos.
> Informar organismo P: Em qual dos seus organismos você quer buscar essaenzima?
U: O organismo é (...).
> Informar dados
da metabólitos P: Qual o substrato? Qual o produto?
U: O substrato é (...) e o produto é (...).
P: OK. Existe uma via que liga estes dois metabólitos.
O organismo possui as sequências (...) que geram
as enzimas (...) que, por sua vez, catalisam as reações.
Estas são as reações que compõem a via metabólica
e os compostos (...) são seus substratos e produtos.
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Após a criação a tabela, ficou claro quais eram os campos de entrada e saída esperados
pelo usuário. Assim, a partir dessa informação foi possível construir mais facilmente os
demais diagramas.
4.1.2 Mapa de Objetivos
O 2Path foi desenvolvido considerando que um usuário já fez login no sistema e já
possui pelo menos um organismo em seu banco de dados particular. Nesse sentido, o
usuário possui dois objetivos finais:
1. Verificar se existe uma via metabólica entre dois compostos no banco de dados
público do 2Path e/ou em algum de seus organismos privados;
2. Verificar se existe uma enzima específica no banco de dados público do 2Path e/ou
em algum dos seus organismos privados.
Para atingir tais objetivos, ele precisa realizar certos objetivos instrumentais diretos e
indiretos. Observe que a manipulação do grafo na visualização da via metabólica envolve
clicar, mover e passar o mouse por cima nos nós e arestas:
• Direto: Informar dois elementos: substrato e produto;
• Direto: Informar enzima;
• Direto: Manipular grafo para obter informações sobre os nós e arestas;
• Indireto: Fazer login no sistema (Considerado já feito);
• Indireto: Fazer upload de arquivos FASTA de organismos (Considerado já feito).
A Figura 4.1 apresenta o Mapa de Objetivos do sistema 2Path construído com base
nos objetivos finais e instrumentais (diretos e indiretos) dos usuários.
4.1.3 Modelagem de Tarefas
A partir do mapa de objetivos, têm-se uma ideia geral da navegação do site, uma vez
que foi feito um mapeamento generalizado das sequências de passos para atingi-los. O
propósito da modelagem de tarefas é, portanto, estabelecer essa sequências de passos de
maneira específica para cada objetivo final.
No caso, foram elaborados dois objetivos finais: Verificar via metabólica entre dois
metabólitos no banco de dados; verificar existência de enzima no banco de dados. Entre-
tanto a pequisa pode ser feita tanto no banco de dados completo do 2Path, quanto na
rede metabólica construída para um organismo específico. Assim, esses objetivos finais
foram subdivididos em dois na modelagem de tarefas: Verificar se uma enzima está no
banco de dados público do 2Path (Figura 4.2); verificar se uma enzima está no banco de
dados privado (Figura 4.3); verificar se há uma via entre dois metabólitos no banco de
dados público (Figura 4.4); verificar se há uma via metabólica no banco de dados privado
(Figura 4.5);
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Figura 4.1: Mapa de objetivos finais e intrumentais.
Figura 4.2: Objetivo de pesquisar enzima no banco de dados completo do 2Path.
4.1.4 Tratamento de Rupturas na Comunicação
A Tabela 4.2 apresenta as medidas tomadas para prevenção e recuperação de falhas
de comunicação na interface do 2Path, assim como especificado no Capítulo 2. Nela, PP
significa a prevenção passiva, PA siginifica prevenção ativa e RA significa recuperação
apoiada.
Não houve nenhum tipo de prevenção apoiada, pois não foi observado nenhum tipo
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Figura 4.3: Objetivo de pesquisar enzima no banco de dados específico para a rede meta-
bólica construída a partir do organismo do usuário.
Figura 4.4: Objetivo de pesquisar via metabólica entre substrato e produto no banco de
dados completo do 2Path.
de interação que o usuário possa fazer que cause dano grave, por exemplo, excluir um
arquivo. À medida que este projeto seja desenvolvido, esse tipo de prevenção pode ser
aplicada, por exemplo, ao se tratar o upload de um arquivo FASTA, onde o projetista
deverá verificar se existe um organismo com o mesmo nome já no banco de dados privado
do usuário.
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Figura 4.5: Objetivo de pesquisar via metabólica entre substrato e produto no banco de
dados específico para a rede metabólica construída a partir do organismo do usuário.
Também não foi constatada a necessidade de implementar captura de erro, uma vez
que todas as possíveis rupturas observadas são tratáveis por meio de mensagens de erro.
4.2 Implementação da Interface
O sistema desenvolvido para este projeto é uma aplicação web chamada EnzymeGraph.
Nesta seção serão apresentadas as linguagens e ferramentas utilizadas no desenvolvimento
do website, as características, funcionalidades e limites do sistema e, por fim, as dificul-
dades enfrentadas na implementação do projeto.
4.2.1 Detalhes de Implementação
O sistema foi desenvolvido na linguagem Java, no ambiente de desenvolvimento in-
tegrado open source Eclipse Java EE - Java Platform, Enterprise Edition, versão Mars
4.5.2. Decidiu-se utilizar o Java na interface para facilitar a compatibilidade com o sis-
tema do 2Path, que realiza algoritmos de bioinformática para tratar o arquivo FASTA
dos usuários.
Para simplificar a obtenção das dependências do projeto, ou seja, pacotes de arquivos
java (extensão .jar), foi utilizada o Apache Maven1. Este software opera sobre o arquivo
pom.xml (Project Object Model) e contém as especificações de cada projeto que se tornará
dependência do sistema em desenvolvimento, além de outros aspectos do código. O ser-
vidor selecionado para hospedagem local, localhost porta 8080, do sistema foi o Apache
TomCat versão 7.0.
As páginas da aplicação foram desenvolvidas na linguagem de marcação XHTML,
Extensible Hypertext Markup Language, e a estilização em CSS, Cascading Style Sheets.
1Software de gerenciamento de projeto e ferramenta de compreensão de programa.
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Tabela 4.2: Campos de entrada e manipulação dos usuários do sistema 2Path. Observe
que não houve prevenção nem recuperação da manipulação de vias metabólicas, pois o





PA: Campo obrigatório com
indicador “*” para
formulários “Search Enzyme
in Organism” e “Search
Pathway in Organism”. Caso
o usuário esqueça de selecionar
este campo, o organismo





PP: Campo obrigatório com
indicador “*”;
PP: Campo possui função
auto-complete, que fornece
ao usuário todos os
números EC existentes
RA: Mensagem de texto em vermelho
aparece acima do formulário informando
o usuário de que o campo obrigatório
não foi preenchido: “Enzyme: Validation
Error: Value is required ”.
Seleção de
substrato
PP: Campo obrigatório com
indicador “*”;
PP: Campo possui função
auto-complete, que fornece
ao usuário todos os
compostos existentes no
2Path
RA: Mensagem de texto em vermelho
aparece acima do formulário informando
o usuário de que o campo obrigatório
não foi preenchido: “From: Validation
Error: Value is required.”.
O “From” significa que a via
tem início neste metabólito
Seleção de
produto
PP: Campo obrigatório com
indicador “*”;
PP: Campo possui função
auto-complete, que fornece
ao usuário todos os
compostos existentes no
2Path
RA: Mensagem de texto em vermelho
aparece acima do formulário informando
o usuário de que o campo obrigatório
não foi preenchido: “To: Validation
Error: Value is required.”.







Para conexão entre front-end e back-end foram utilizados JSF2, Primefaces3, e Javascript,
para a construção do grafo de vias metabólicas.
A linguagem Javascript foi escolhida, pois possui uma biblioteca, chamada D3.js, que
facilita a implementação de grafos interativos e, portanto, a apresentação das vias me-
tabólicas na tela. A biblioteca D3.js foi escolhida, dentre várias outras, por ser de fácil
aprendizado. Essa biblioteca permite a construção de um grafo a partir de um arquivo
ou string no formato JSON com os vetores nodes para os nós e links para as arestas. Não
houve padrão definido para a escolha das cores de cada nó, apresentadas na Figura 4.6.
Figura 4.6: Diagrama geral de uma via metabólica na interface do 2Path.
O banco de dados em grafo Neo4j [24] foi utilizado no sistema, pois o próprio 2Path
foi desenvolvido no mesmo. Devido à facilidade de implementação do mesmo em Java
e da alta usabilidade de sua interface, foi relativamente simples implementar as queries
de busca e fazer a conexão em Java. As queries foram escritas em CYPHER, linguagem
nativa do Neo4j. Como o banco não é relacional, essa linguagem não tem a estrutura do
SQL, porém foi elaborada para facilitar buscas que realizam travessia em grafos.
O Neo4j, porém, retorna em suas transações uma string em formato JSON que não
é compatível com o especificado pelo D3 (Data-Driven Documents). Nesse caso, foi feito
um tradutor para a construção de uma nova string compatível. Os dados passados de
uma página para a outra, inclusive essa string em JSON, são todos armazenados em uma
sessão, cujo ciclo de vida é determinado pelo JSF.
4.2.2 Interface do Sistema
A implementação do front-end resultou nas figuras a seguir. Todos os elementos estão
em inglês, pois o sistema criado pode ser utilizado mundialmente. A Figura 4.7 mostra a
página inicial, que possui uma breve explicação sobre terpenoides, sobre o sistema 2Path
e sobre as possíveis buscas que o usuário pode realizar. O menu ao topo está em todas
as páginas do sistema. Nele é possível navegar até a página inicial (Home), página sobre
terpenoides (Terpenoids), página de busca (Search), página sobre o 2Path (About) e, por
fim, página de ajuda (Help).
2Especificação Java para criação de componentes de interface de aplicação web.
3Biblioteca com uma coleção de componentes de interface voltadas para JSF.
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Figura 4.7: Página inicial do 2Path.
A Figura 4.8 apresenta a página de busca principal, onde a partir dela é possível
fazer as quatro tipos de buscas: por enzima no 2Path; por enzima no organismo; por via
metabólica no 2Path e por via metabólica no organismo.
Figura 4.8: Página principal de busca no 2Path.
Em relação às buscas específicas, decidiu-se apresentar o grafo das vias metabólicas
em uma página separada da busca, pois ele poderia ficar extenso e complexo. Nesse
sentido, a busca de fato é realizada em uma página intermediária, que apenas responde se
a enzima/via foi encontrada ou não. Caso o usuário queira saber detalhes sobre a mesma,
ele deve selecionar o botão View Interactive Data. A Figura 4.9 apresenta um exemplo
de busca pela enzima 2.7.7.60 no banco de dados completo do 2Path.
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Figura 4.9: Página de busca por enzima no banco completo
Uma vez que essa enzima foi encontrada, o grafo da Figura 4.10 apresenta o subs-
trato (2-C-Methyl-D-erythritol 4-phosphate) que ela recebe e o produto (4-(Cytidine 5’-
diphospho)-2-C-methyl-D-erythritol) que ela produz.
Figura 4.10: Página de apresentação da reação bioquímica catalisada pela enzima buscada.
A Figura 4.11 apresenta um exemplo de busca por via metabólica entre os compos-
tos 1-Deoxy-D-xylolose 5-phosphate e 2-phospho-4-(cytidine 5’-diphospho)-2-C-methyl-D-
erythritol no organismo Arabidopsis thaliana.
O grafo gerado para esta via é representado na Figura 4.12.
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Figura 4.11: Página de busca por via metabólica no banco de dados formado para o
organismo Arabidopsis thaliana.
Figura 4.12: Página de apresentação da via metabólica de reações que ocorrem no orga-
nismo Arabidopsis thaliana.
4.3 Projeto de Avaliação
Os testes foram realizados no Laboratório de Bioinformática do Departamento de Bi-
ologia Celular, Instituto de Ciências Biológicas da Universidade de Brasília. Três biólogos
44
foram selecionados para participar do teste descritos pelo Método de Avaliação de Co-
municabilidade no capítulo 2. A identidade dos mesmos será preservada por questão de
privacidade.
Primeiramente, cada biólogo respondeu ao questionário do Apêndice A. Ele é neces-
sário para analisar se o perfil do usuário tem alguma relação com a facilidade com que o
mesmo possui ao realizar um tarefa proposta no sistema. Para isso, é importante conhecer
a formação acadêmica do usuário, bem como sua atuação profissional. Além disso, foram
solicitadas informações sobre a frequência em que ele utiliza ferramentas interativas e o
nível de conhecimento a respeito de redes metabólicas.
Após responderem o questionário, cada usuário fez o teste separadamente, sem acesso
às respostas de outro usuário para que o teste não perca a legitimidade. Apenas um
avaliador guiou os usuários e apenas um computador foi utilizado para os testes. Assim, os
testes foram realizados em sequência. Foi utilizado o computador pessoal do avaliador para
a realização das tarefas, ao invés de um computador do Laboratório de Bioinformática,
uma vez que o ambiente de teste já está configurado corretamente no computador pessoal.
Configurar o ambiente em um outro computador poderia levar em torno de 2 horas,
levando em consideração que seria necessário fazer download da IDE Eclipse e do banco
de dados Neo4j.
Durante a realização das tarefas, foram filmadas a tela do computador, o mouse /
mousepad, o teclado e as mãos dos usuários. Foram apresentadas aos usuários, um de
cada vez, as 13 etiquetas descritas no capítulo 2 para que eles entendam o propósito do
teste. Não houve comunicação entre avaliador e usuário durante a realização das tarefas.
Foram realizadas 5 tarefas, descritas no Apêndice B. As primeiras três envolvem buscar
por enzimas em um organismo. Considerou-se que o organismo já havia sido processado
pelo sistema do 2Path e as sequências de seu arquivo FASTA já haviam sido ligadas às
enzimas correspondentes do banco de dados. Assim, o usuário deveria apenas selecionar
o organismo listado na página de busca e pesquisar pelas enzimas. As outras duas tarefas
envolvem buscar por vias metabólicas no banco de dados inteiro do 2Path.
Após a tarefa, os usuários responderam ao questionário do Apêndice C, que visa coletar
a opinião dos mesmos a respeito do projeto de interface. Estes dados, juntamente com as
etiquetas listadas para cada usuário, fornecem uma base de informação para análise e a
re-implementação aperfeiçoada do sistema.
Por fim, foi apresentada a nova proposta de interface do banco de dados 2Path, de
acordo com as necessidades dos usuários e contemplando novos recursos que devem au-





Neste capítulos serão apresentados os resultados dos testes realizados seguindo o pro-
tocolo do Método de Avaliação de Comunicabilidade. A Seção 5.1 descreve o perfil dos
usuários, a análise dos vídeos, a interpretação dos vídeos e etiquetagem do feedback dos
usuários e, por fim, o perfil semiótico do sistema. Esse perfil tem o objetivo de auxiliar
na implementação da nova proposta de interface, descrita também nessa seção. A Seção
5.2 apresenta as mudanças feitas na interface antiga, bem como as modificações feitas e
decisões de projeto para a nova proposta de interface.
5.1 Avaliação da Interface
Os testes foram realizados com 3 biólogos, identificados aqui como Usuário 1, 2 e 3,
respectivamente. O fato de a avaliação ser qualitativa, e não quantitativa, explica o baixo
número de usuários participantes dos testes. A Tabela 5.1 apresenta os dados pessoais
de cada um, levando em consideração, principalmente, a experiência que já possuem em
redes metabólicas. Isso é necessário, pois quanto mais eles conhecem sobre o conteúdo,
mais críticos são a respeito da interface com a qual devem interagir em seu trabalho e
pesquisas.
Tabela 5.1: Conhecimento dos biólogos selecionados para o teste a respeito dos conceitos
utilizados no desenvolvimento da interface do 2Path
Usuário 1 Usuário 2 Usuário 3
Formação
acadêmica Possui pós-doutorado Possui mestrado Possui metrado
Bancos de
dados biológicos Conhece bastante Nunca utilizou Conhece
Redes





Conhece bastante Nunca utilizou Nunca utilizou
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Após preencherem o questionário de dados pessoais e conhecimentos do conteúdo a
serem expostos, do Apêndice A, os biólogos iniciaram as tarefas propostas pelo avaliador,
descritas no Apêndice B. A seguir são listadas todas as principais evidências implícitas
e explícitas de falha de comunicação dos usuários 1, 2 e 3 com a interface, nas Tabelas
5.2, 5.3 e 5.4 , respectivamente. Elas estão ordenadas pelo tempo em que aparecem nos
vídeos.
Tabela 5.2: Análise do usuário 1. Duração: 10 minutos e 44 segundos.
Tempo Ação do usuário.
(01:22)
Usuário não encontrou as reações que a enzima catalisa, mas logo
percebeu que deveria seguir para uma outra página para obter
detalhes sobre a busca
(01:26) Usuário se deparou com um grafo em movimento, com 6 nós e cinco arestas,e não entendeu seu significado, a princípio
(01:55) Usuário interagiu com o grafo forçado, pois o mesmo não parava de se mover
(03:50) Usuário diz "Nossa, isso é muito ruim; Não dá pra saber se o substrato daenzima é verde (Composto) ou o rosa (Reação)"
(05:10) Usuário tenta entender a legenda do grafo, mas discorda totalmente doproposto
(07:49) Usuário não encontra informação que buscava, até descobrir que deveriaseguir para página de detalhes de busca, novamente
(07:53) Usuário expressa desgosto pelo grafo fechado que aparece ao iniciar a páginade detalhes da via metabólica
(08:59) Usuário esqueceu de selecionar Search e percebeu que havia selecionadoem ver detalhes da busca anterior
(10:15) Usuário logo clica no grafo para ele parar de se mover
5.1.1 Interpretação dos Resultados
A etiquetagem foi realizada seguindo os padrões da fase de interpretação de dados
do Método de Avaliação de Comunicabilidade, descrito no capítulo 2. As etiquetas são
apresentadas na Tabala 5.5.
Após a realização das tarefas, cada biólogo respondeu a um questionário, do Apêndice
C, para que fosse avaliado também sua opinião a respeito do sistema.
O usuário 1 relatou que, apesar de as tarefas serem relativamente fáceis, a represen-
tação das vias metabólicas é confusa, pois a reação é uma ação, portanto seria melhor
representada como uma aresta. Quem recebe o substrato e produz outro composto a
partir desse é a enzima, portanto o grafo deveria ser configurando mantendo essa infor-
mação biológica. Foi reportado, também, que a legenda do grafo estava confusa e poderia
conter apenas informações sobre os nós, removendo as informações sobre as arestas, que
são óbvias para os biólogos. Por fim, o usuário 1 sugeriu que a via metabólica aparecesse
inicialmente estática e com os nós distantes uns dos outros.
O usuário 2 relatou que as tarefas foram fáceis de serem realizadas e didáticas. Segundo
ele, praticamente todos os elementos da interface estavam claros, com exceção do grafo,
uma vez que entendeu que as reações eram arestas.
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Tabela 5.3: Análise do usuário 2. Duração: 11 minutos e 08 segundos.
Tempo Ação do usuário.
(00:41) Usuário percebeu que havia selecionado um botão que não o levava ao seuobjetivo
(01:29) Usuário se confunde com função auto-complete do campo de enzimas
(02:01) Usuário demora alguns segundos para perceber que deve seguir para a páginade detalhes de busca
(02:20) Usuário demora alguns segundos para entender, a partir da legenda, osignificado do grafo que aparece na página de detalhes de busca
(04:55)
Usuário não percebe que página retornou sucesso, pois a aparência é de que
a mesma não foi atualizada, uma vez que o resultado da busca atual é o
mesmo que a busca anterior
(07:55) Usuário tenta impedir grafo de se mover para fora de seu campo de visão
(08:18) Usuário tem dificuldade para entender significado biológico do grafo
(09:26) Usuário esqueceu de selecionar Search e percebeu que havia selecionadoem ver detalhes da busca anterior
(10:01) Usuário tenta impedir grafo de se mover para fora de seu campo de visão
(10:45) Usuário percebeu que havia errado a tarefa anterior e voltou para refazê-la
Tabela 5.4: Análise do usuário 3. Duração: 7 minutos e 49 segundos.
Tempo Ação do usuário.
(01:05)
Usuário se confunde com função auto-complete do campo de enzimas. Ainda
percebe que o problema não é o teclado, mas sim a função que aparece
sem necessidade e atrapalha a busca
(01:46) Usuário diz "É só essa a informação?", pois não percebeu, a princípio, quepara realizar a tarefa deveria seguir para a página de detalhes da busca
(01:59) Usuário não entende grafo que aparece na tela de detalhes e reclama muitopor ele não estar inicialmente parado
(04:20) Usuário reclama da falta de respostas da interface
(06:00) Usuário acha um absurdo o tamanho do grafo que aparece na tela e pedea lista dos detalhes que ele gostaria de saber sobre a busca
(07:20) Usuário reclama da falta de respostas da interface
(07:25) Usuário acha um absurdo o tamanho do grafo que aparece na tela e pedea lista dos detalhes que ele gostaria de saber sobre a busca
Por fim, o usuário 3 relatou que as tarefas foram difíceis de serem realizadas, princi-
palmente a segunda, de pesquisar por vias metabólicas entre dois compostos. Na primeira
tarefa, o teclado numérico e a função auto-complete diminuíram a usabilidade da interface.
Já na segunda tarefa, ele seguiu por um caminho diferente do esperado sem perceber, e
acidentalmente descobriu um erro no sistema, que retornava dois grafos ao invés de um
só. Para justificar seu erro de navegação, ele relatou que não havia percebido a seção de
busca no banco de dados completo, à esquerda da página de busca. Além disso, assim
como o usuário 1, ele sugeriu que a via metabólica aparecesse inicialmente estática e com
os nós distantes uns dos outros.
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Tabela 5.5: Contabilização das etiquetas para cada usuário. Cada etiqueta é registrada
no tempo do vídeo em que ela ocorreu.
Etiqueta Usuário 1 Usuário 2 Usuário 3
Desisto. - - -
Para mim está bom... - - -
Não, obrigado. - - -
Vai de outro jeito. - - -
Cadê? (01:22), (07:49) (04:55) -
Ué, o que houve? - -
E agora? - (02:01) (01:46)
Onde estou? - - -
Epa! (08:59) (00:41), (09:26),(10:45) -
Assim não dá. (5:10) (01:29) (01:05)
O que é isto? (01:26), (03:50) (02:20), (08:18) (01:59)
Socorro! (01:55), (07:53),(10:15) (07:55), (10:01) (06:00), (07:25)
Por que não funciona? - - (04:20), (07:20)
5.1.2 Consolidação dos resultados
A partir das análises dos três biólogos, foram verificados vários pontos fracos no sis-
tema. Como foram observadas várias falhas de comunicação na interface proposta, foi
mais adequado apresentá-las em forma de lista do que em forma de resposta às perguntas
da fase de consolidação de usuário, do Método de Avaliação de Comunicabilidade.
De maneira geral, os usuários conseguiram realizar seus objetivos, porém de maneira
ineficiente e geralmente errando ao tentar pela primeira vez. Vários elementos da interface
deixaram os usuários insatisfeitos e desmotivados a continuar a tarefa. Os problemas se
manifestam principalmente na área de visualização do grafo que representam as vias
metabólicas. Houveram elogios, apesar das barreiras de comunicação. Várias páginas
possuíam textos explicativos, que os usuários leram e, além disso, a função de auto-
complete dos nomes dos compostos químicos foi de grande ajuda. A lista de falhas de
comunicabilidade a seguir fornece a base de informação para a criação do perfil semiótico
do sistema, assim como descrito no capítulo 2.
• Busca por enzima / via metabólica
1 O botão de voltar uma página, do navegador, não fazia o que o usuário esperava.
Ele voltava para a pesquisa anterior em vez de ir para a página central de
buscas;
2 A função auto-complete das enzimas não foi uma boa decisão de projeto, pois
os usuários ficavam confusos com os números que apareciam;
3 Resultado de busca não estava sendo inicializado sempre que página é carre-
gada, portanto apresentava um resultado anterior, o que causava confusão;
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4 Botão View Interative Data, para visualizar a via metabólica, está sempre
ativo. Isso fez com que os usuários não notassem que existe informação extra
sobre enzima ou via quando a pesquisa retorna sucesso;
5 Botões Search e View Interative Data estavam muito próximos um do outro.
Usuários às vezes não selecionavam o botão Search antes de clicar em View
Interative Data, pois a segunda coluna da página estava mal localizada, para
um formulário;
6 A página de busca central dá mais foco em busca por elementos no organismo,
e isso faz com que a seção menor à esquerda passe despercebida.
• Visualização do grafo
1 A reação não deveria ser representada por um nó, pois para os biólogos, ela é
uma ação, e não um elemento. Assim, faz mais sentido biológico uma aresta
saindo do substrato para a enzima, e saíndo da enzima para o produto. A
aresta entre enzima e reação não é necessária. Houve muita confusão, pois
pensaram que reação era representada por aresta em vez de por um nó;
2 Não é necessário apresentar os nós do organismo e sequências que o organismo
possui. Ao apresentar a enzima na busca de informações no organismo, já é
implícito que aquela enzima é produzida pelo organismo;
3 Quanto maior o grafo, mais complexo é entendê-lo;
4 Grafos muito grandes podem ficar cortados e alguns elementos podem sair do
campo de visão do usuário;
5 É mais desejável um grafo que apareça primeiramente de maneira estática.
Um grafo que aparece se movendo levemente é irritante. Caso o usuário queira
mover e clicar nos elementos, ele o faz com mais facilidade com um grafo
estático;
6 É mais agradável um grafo que apareça aberto;
7 A legenda poderiam apresentar apenas informação a respeito dos nós, pois
informações sobre as arestas são desnecessárias para os biólogos.
Alguns ítens lista de falhas de comunicabilidade podem ser verificados nas Figuras 5.1,
5.2 e 5.3. A primeira apresenta as dificuldades enfrentadas na página geral de buscas. A
Figura segunda apresenta as dificuldade enfrentadas na interface de busca por enzimas.
Por fim, a terceira figura apresenta as falhas de comunicabilidade em relação à interface
da via metabólica e do próprio grafo em si.
Além dessas dificuldades relatadas, foi encontrado um erro de implementação em um
dos testes. Uma das tarefas era encontrar uma via metabólica entre dois compostos
no grafo completo do 2Path, porém um dos usuários utilizou a busca por via em um
organismo. A busca deveria retornar que não há via, porém ela retornou que existia, e
apresentou um grafo disjunto1. Um grafo era do organismo com todas as enzimas que ele
produzia e o outro grafo representava a via entre os compostos pesquisados.
1Dois grafos que não se conectam.
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Figura 5.1: Falhas de comunicação na página de buscas gerais.
Figura 5.2: Falhas de comunicação na página de busca por enzima em organismo.
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Figura 5.3: Falhas de comunicação na página de visualização de via metabólica em orga-
nismo.
Assim sendo, foi criado, a partir da análise completa dos dados, o seguinte perfil
semiótico para a proposta de interface para o banco de dados 2path:
Este é o meu entendimento, como projetista, de quem você, pesquisador biólogo,
é, do que aprendi que você precisa buscar e visualizar, de maneira prática e com
bastante feedback legível, pois as informações podem ser extensas e complexas. A
nova interface do 2Path, portanto, é o sistema que projetei para você, e a busca
vinculada à visualização das vias metabólicas e enzimas é a forma como você pode
utilizá-lo para alcançar uma gama de objetivos que se encaixam nesta visão.
O perfil semiótico descrito, bem como a lista de barreiras de comunicação entre pro-
jetista e usuário, exerceram papel de guia para o desenvolvimento da nova proposta de
interface do 2path. A seguir está uma lista de mudanças no projeto de interface, feita
após os testes do Método de Avaliação de Comunicabilidade. Cada item representa a
solução dos problemas relatados na lista anterior, de falhas de comunicabilidade.
• Busca por enzima / via metabólica
1 Foi adicionado um botão de voltar nas páginas específicas de busca por enzima
e vias metabólicas, assim o usuário pode clicar nele e voltar diretamente para
a página de buscas gerais;
2 A função auto-complete do campo de busca por enzima foi removida;
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3 As mensagens de sucesso e erro são apresentadas no canto superior direito da
tela e são atualizadas sempre que uma nova busca é feita. Ela aparece por 5
segundos e depois desaparece;
4, 5 O grafo que apresenta os detalhes sobre a enzima ou via metabólica buscada
aparece na mesma página que o formulário de pesquisa. Se a busca retorna
verdadeira, o grafo aparece, se retorna falsa, não aparece. Assim, o usuário não
precisa seguir mais um passo na interface para visualizar os dados biológicos
que procura;
6 As colunas de busca no banco completo e no organismo foram configuradas com
o mesmo tamanho. Os ícones que simbolizam elementos públicos e privados
foram posicionados ao lado dos títulos das buscas no banco completo e em
organismos, respectivamente.
• Visualização do grafo
1 Representar as reação com a label das enzimas não é possível, pois o banco de
dados não possui suporte para a obtenção dessa informação. Além disso, uma
enzima pode catalisar mais de uma reação. Assim, não teria como representar
apenas um nó da enzima recebendo todos os possíveis substratos e produzindo
todos os possíveis produtos. Uma solução para esse problema seria solicitar ao
administrador do 2Path a adição de mais uma propriedade no nó da reação
que determine a enzima que a catalise;
2, 3, 4 Para diminuir o tamanho do grafo, foram omitidos os nós referentes ao orga-
nismo e às sequências do genoma que ele possui;
5 O grafo aparece estático, porém o usuário pode clicar nos nós e movê-los como
desejar;
6 Os nós do grafo não se sobrepõem, portanto ele tem a aparência de que está
aberto;
7 A legenda apresenta apenas informações sobre as cores de três nós: Compostos,
Reações e Enzimas.
5.2 Nova Interface do 2Path
Na nova proposta de interface para o 2Path, as páginas de Home, Terpenoids e About
continuam as mesmas. Na página de Help foram trocadas apenas as figuras ilustrativas
que auxílio a navegação no sistema. As grandes mudanças ocorreram na página de Search,
na busca por enzimas e vias metabólicas.
A página principal de busca anterior possui duas colunas principais, a da esquerda
destinada à buscas por enzimas e vias metabólicas no banco de dados completo do 2Path,
e a da direita, destinada à busca em um organismo específico. Como o organismo era
do próprio usuário, optou-se por deixar a coluna da direita duas vezes maior que a da
esquerda, mas essa decisão de interface acabou ofuscando a busca no banco completo. A
interface também era um pouco confusa, pois existiam quatro botões e muito texto.
Na nova interface da página principal de busca, existe apenas uma coluna à esquerda
e um campo onde o usuário pode selecionar a busca no banco completo ou em um de seus
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organismos. Nesse sentido, são necessários apenas dois botões, um de busca por enzima
e outro de busca por via metabólica. A Figura 5.4 apresenta a página descrita.
Figura 5.4: Nova interface da página principal de buscas.
A antiga interface para buscar por enzima possuía duas páginas, nas quais o objetivo
da primeira era relatar se a enzima existe no banco de dados e o objetivo da segunda
era de apresentar o grafo da enzima e as reações que catalisava, se existisse. Essa inter-
face, porém era bastante confusa, principalmente os feedbacks dados na busca, pois não
atualizavam corretamente. A função de auto-complete do EC das enzimas também dimi-
nuiu a usabilidade, pois acredita-se que não seja natural um campo de entrada completar
números. Além disso, quando o usuário seguia para a página de visualização dos dados
biológicos, eles precisavam clicar e arrastar os nós de maneira forçada, pois os mesmos
não paravam de se mexer. O objetivo era apresentar um grafo simples e interativo, porém
a experiência de usuário não correspondeu ao esperado.
A nova interface para busca de enzima sofreu fortes mudanças. Não há mais função
de auto-complete no campo de entrada de EC, foi adicionado um botão para retornar à
página de busca e, principalmente, o grafo aparece na mesma página. Se existe enzima, o
grafo aparece, se não existe, não aparece. Os rótulos dos nós, que antes apresentavam seus
nomes, agora apresenta seus identificadores no KEGG. Acima do grafo está uma legenda
que aparece quando o usuário passa o mouse por cima dos nós. Ela possui informações
sobre o tipo do nó, seu nome e seu identificador no KEGG. Este nó é destacado por uma
cor mais escura que os demais.
A Figura 5.5, além de apresentar a nova interface, mostra que não é possível represen-
tar as reações como enzimas, pois uma enzima pode catalisar mais de uma reação. Se as
próprias reações possuíssem informação sobre qual enzima as catalisam, então essa mu-
dança seria possível. Essa alteração no banco de dados facilitaria bastante a interpretação
do grafo, de acordo com os biólogos, que costumaram entender reação como aresta. Por
fim, a legenda do grafo ficou mais simples, portanto, mais legível.
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Figura 5.5: Nova interface da página de busca por enzima, tanto em um organismo quanto
no banco de dados completo. Nesta interface, o usuário passou o mouse por cima do nó
R01945, que foi destacado de cor escura, e seus detalhes foram exibidos acima do grafo.
Em relação à busca por vias metabólicas, a nova interface se assemelha com a de
busca por enzima, porém continua com a função de auto-complete nos campos de entrada
por nome de compostos, que foi uma boa decisão de projeto. A Figura 5.6 apresenta
o resultado da busca pela via entre Caffeate e Chlorogenate. Observa-se que retornou
sucesso, pois além de a via ter aparecido na tela, uma mensagem de sucesso aparece, por
5 segundos, no canto superior direito da tela.
As Figuras 5.7 e 5.8 aprensentam resultados de busca por via metabólica em um
organismo. A primeira retornou falso, como visto pela mensagem de erro. A segunda
retornou mensagem de sucesso e um grafo estático na tela. Observe que, apesar de a
busca ter sido no organismo, a única informação que interessa para o usuário é da via
entre um composto e outro. Portanto não aparecem mais como na interface antiga os nós
do organismo, sequências e enzimas. Acredita-se que essa nova decisão de projeto diminui
a complexidade da visualização dos dados biológicos.
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Figura 5.6: Nova interface da página de busca por via metabólica, tanto em um organismo
quanto no banco de dados completo. Nesse caso, a busca retornou sucesso no banco de
dados completo do 2Path.
Figura 5.7: Nova interface de busca por via metabólica quando a busca retorna erro de
via não encontrada.
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Figura 5.8: Resultado de busca por via metabólica em um organismo, onde o grafo gerado
possui apenas informação sobre os compostos pesquisados e as reações entre eles.
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Capítulo 6
Conclusão e Trabalhos Futuros
O 2Path é um banco de dados que armazena vias metabólicas com foco na biossíntese
dos terpenos. Ele recebe como entrada organismos representados por arquivos FASTA
de enzimas e retorna ao usuário um banco de dados para cada organismo. Assim, os
usuários tem a opção de pesquisar por enzimas e vias metabólicas no banco de dados
completo do 2Path, ou em cada banco de dados privado de um determinado organismo.
As informações são passadas para o usuário na forma de um grafo. Existem muitas
maneiras de adicionar informações em uma interface de visualização de dados, tais como
legendas, títulos, rótulos, etc.
A partir dos testes feitos pelo Método de Avaliação de Comunicabilidade de Interação
Humano-Computador com três biólogos, foi observado que muitas dessas informações,
porém, ou não interessam aos biólogos, ou podem poluir a interface. A simplicidade do
objeto com que o usuário irá interagir foi muito mais apreciado do que a quantidade de
informação que ele pode obter. Uma interface com poucas páginas e textos foi conside-
rada mais agradável por ser mais simples. Os usuários preferiram uma página com mais
informações do que uma interface que demanda várias navegações e atualizações de telas.
Nesse sentido, uma nova interface mais compacta e mais legível foi proposta de acordo
com os quatro de qualidades: usabilidade, experiência de usuário, acessibilidade e co-
municabilidade. A comunicabilidade foi analisada mais profundamente, pois é o foco do
método utilizado na avaliação.
A partir da análise do Método de Avaliação de Comunicabilidade, percebeu-se, tam-
bém, mudanças que poderiam ocorrer no banco de dados 2Path para aumentar a usabi-
lidade de proposta de interface desenvolvida nesse projeto. Essa mudança seria realizada
nos nós que representam as reações, e a sugestão é de incluir uma propriedade que indica
a(s) enzima(s) que as catalisa(m). Com essa informação, é possível representar facilmente
no grafo as reações com os rótulos do número EC das enzimas que as catalisam. Essa
representação do grafo foi solicitado pela maioria dos usuários, que preferem imaginar
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Questionário de Avaliação da Interface do
banco de dados de redes metabólicas 2Path
Parte 1: Dados pessoais do usuário
Nome completo:                                                                                                                 
Formação acadêmica:  ( ) Graduação  Período: de ______ à ______
    ( ) Mestrado   Período: de ______ à ______
     ( ) Doutorado   Período: de ______ à ______
    ( ) Pós-Doutorado  Período: de ______ à ______
Atuação profissional atual:                                                                                               
                                                                                                                                             
                                                                                                                                             
Em seu trabalho, com que frequência você utiliza ferramentas interativas de 
visualização de dados?
Nunca utilizei       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Frequentemente
          1          2           3          4 5
Qual seu conhecimento a respeito dos seguintes assuntos:
I. Banco de dados biológicos (KEGG, BioCyc, Reactome, etc)
 
Nunca utilizei       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Tenho pleno conhecimento
 1   2     3          4      5
II. Redes metabólicas
Nunca utilizei       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Tenho pleno conhecimento
 1   2     3          4      5
III. Ferramentas de visualização de redes metabólicas (Reactome Pathway 
Browser. KEGG Metabolic pathways, etc)
Nunca utilizei       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Tenho pleno conhecimento
 1   2     3          4      5
Apêndice B
Tarefas realizadas pelos biólogos no
sistema 2Path
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Realização de tarefas na interface do banco de
dados de redes metabólicas 2Path
Nome completo:                                                                                                                 
Será utilizado o Método de Avaliação de Comunicabilidade para avaliar a interface de acordo com
os dados coletados nesta etapa.
O usuário é incentivado a usar a técnica think aloud, onde ele deverá falar em voz alta tudo o que
está pensando ao realizar as tarefas propostas. As seguintes expressões são mais convenientes para a
análise de dados:
“Cadê” “Onde estou?” “Vai de outro jeito” “Socorro!”
“E agora?” “Ué, o que houve?” “Não, obrigado(a)!” “Desisto”
“O quê é isso?” “Por que não funciona?” “Pra mim está bom”
“Epa!” “Assim não dá”
Tarefa 1
Verifique se as seguintes enzimas estão no organismo Arabidopsis thaliana e, se estão, quais 
reações catalisam (pode ser o nome abreviado):
1.1.1.18 [   ] Não está
[   ] Está e catalisa a reação _________________________________________
[   ] Não encontrei a informação
2.7.7.60 [   ] Não está
[   ] Está e catalisa a reação _________________________________________
[   ] Não encontrei a informação
1.1.1.267 [   ] Não está
[   ] Está e catalisa a reação _________________________________________
[   ] Não encontrei a informação
Tarefa 2
Verifique se existe uma via metabólica entre os seguintes compostos. Se existe, quantas reações 
químicas ocorrem entre eles?
Acetyl-CoA   →   Oleandolide  [    ] Existe via metabólica com ___ reações
[    ] Não existe via metabólica
[    ] Não encontrei a informação
L-2-Aminoadipate   →   6-Aminopenicillanate [    ] Existe via metabólica com ___ reações
[    ] Não existe via metabólica
[    ] Não encontrei a informação
Apêndice C
Questionários de interface conforme o
Método de Avaliação de
Comunicabilidade
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Questionário de Avaliação da Interface do
banco de dados de redes metabólicas 2Path
Parte 2: Análise da Interface
Nome completo:                                                                                                                 
I. Em relação às tarefas realizadas, responda:
Foi fácil realizar a tarefa 1
Concordo plenamente      [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Discordo totalmente
          1          2           3          4 5
Explique o motivo: ______________________________________________________ 
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
Foi fácil realizar a tarefa 2
Concordo plenamente      [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Discordo totalmente
          1          2           3          4 5
Explique o motivo: ______________________________________________________ 
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
II. Em relação à interface do 2Path, responda:
Qual o grau de dificuldade da utilização do sistema, no geral?
Muito difícil       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]       [   ]      Muito Fácil
          1          2           3          4 5
Existem elementos nas páginas do site que não estão claros? Se sim, quais?
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
Houve algum momento em que você ficou em dúvida em relação à o que fazer? Se 
sim, por que e o que você fez para atingir seu objetivo?
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
O que você mudaria ou adicionaria no sistema? Por quê? (Opcional)
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
______________________________________________________________________
